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RESUMO 
A modelagem de uma coluna de des~ilação no regime 
es~á~ico. envolve um grande equacionarnen~o referente ao balanço de 
massa e às relações de equilíbrio liquido-vapor. Uma simplificaç~o 
neste sistema pode ser obtida com a aplicaç~o da soluç~o numérica 
da colocação ortogonal. 
No presenl.é caso, essa lécnica t.ransforma. as equações 
diferenciais parciais em equaç~es algébricas. Para ist..o. as 
funções discretas dos estágios que representam os perfis originais 
de composiç~o e vazão, ser~o aproximadas para polinômios 
or t.ogonai s. As variáveis do modelo se convertem em funç~es 
contínuas da altura admensionalizada da coluna. 
As alimentações e/ou as retiradas laterais promovem 
descontinuidades nos perfis da coluna; com o obje~ivo de minimizar 
esse ef'ei~o. uma redif'inição das variáveis Ioi apresen~ada e 
por~an~o. ~emos como resul~ado um único polinOmio descrevendo ~ode 
o compor~amen~o da coluna. Obviamen~a. reduziu-se de um modo 
significa~ivo a ordem do sis~ema provenien~e da análise rigorosa. 
obt.endo-se um ~empo compu~acional mais baixo e uma concordância 
sat.i sf' a t.ór i a. 
As f'unçêSes s§.o analisadas em pont..os bem definidos no 
espaço. os quais podem ser avaliados pelas raízes de uma cer~a 
fanúlia de polinOm.ios ort..ogonais. No presen~e t.rabalho, esses 
pont.os t.ambém são f'ixados em posíç(Ses sensíveis da coluna afim de 
possibili~ar uma melhor exa~idão do modelo. 
Est.e desenvolviment..o foi aplicado a sis~emas complexos. 
mul~icomponen~e. com acent.uado número de pra~os. 
ABSTRACT 
The modelling !'or a st.eady st.at.e dist.illat.ion column. 
involves a great. number o!' equat.ions concerning l.o t.he mass 
balance and vapor-liquid equilibrium relat..ionshi ps. A 
simpli!'icat.ion in t.his syst.em may be obt.ained wit.h t.he applicat.ion 
of t.he numerical solut.ion by ort.hogonal collocal.ion. 
In t.he present. case. t.his t.echnique t.ransforms t.he 
part.ial di:flerent.ial equat.ions algebr-aic equa t.i ons. The 
discret.e f"uncl.ions o!' t..he st..ages. which represent. l.he original 
flow and composi t.ion prof"iles. will be approximat.ed by ort..hogonal 
pol ynomi al s. The variables ~he model are convert.ed ~o 
cont..inuous funct..ions o!' t..he dimensionless height.. of" t..he column. 
The f"eeds and/or int..roduce 
discont..inuit..ies in column prof'iles; in arder ~o reduce ~his 
e~~ec~. a rede~ini~ion o~ ~he variables was presen~ed and ~hen. we 
ob~ained. as a rêsul~. a single polynomial describing all column 
behaviour. Cer~ainly. t..he order o~ t.he sys~em rela~ed wit.h t..he 
rigorous model was reduced in a signi~icant. way. resul t.ing in a 
lower comput.at.ion t.ime wit.h sat.israt.ory agreement.. 
The ~unct.ions are analysed at.. point..s well de~ined in t..he 
space. which may be est.imat..ed by t.he rool.s o~ a cert..ain family o~ 
ort.hogonal polynomials. In t..he presen~ work. t..hese point.s are also 
~i xed. in sensi t.i ve 1 ocat..i ons o~ t.he col umn t.o provi de a bet.t.er 
accuracy o~ t.he model. 
This development. was applied ~o complex syst.ams, 





Introdução .............................. . 
Revi são bi bl i ogr á f i c a ............ · ....... . 
1 
4 
4 2. 1 .. Introdução .............................. . 
2.2- Modelagem r~gorosa de uma coluna de destilação 
no regime permanente .................... . 4 
2.3- Modelagem de ordem reduzida em coluna de 
destilação em regime permanente .......... . 
CAPITULO 3 Métodos mat.emát.icos .................... . 
9 
13 
3.1- Introdução................................ 13 
3.2- Método da colocação ortogonal ......... ,',.. 14 
3. 3 - Método de Ne......-Lon-Raphson .......... ,·, , . . . . . 20 
3.4- Método de Broyden ou Quasi-Ne......-lon .. , ..... , 22 
3.5- Eliminação gaussiana.. ..... ... . .. . . .. . ... . 24 
CAPITULO 4 Modelagem mat.emát.ica de uma coluna de 
destilação no regime es~acionário - Aplicaç~o 
da colocação ortogonal .................. . 
4. 1 - I n~rodução .............................. . 
4.2 Modelagem maLemáLica rigorosa no est.ado 
25 
26 
est.aci onár i o. , , ..... , . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 27 
4.3- Aplicação da colocação ortogonal.......... 30 
4.4- Procedimento para o cálculo da coluna..... 35 
CAPITULO 5 Resul ~ados ............................... . 39 
5. 1 - I n~rodução .............................. . 39 
6.2- In~luência do número a localização dos pont.os 
de cal ocação. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 40 
5.3- ~senvolviment.o e análise dos result.ados 40 
•./ 
6.3.1 -Exemplo 1: ace~ona-cloro~ormio-me~anol 43 
6.3.2- Exemplo 2: me~anol-e~anol-água- n-propanol 54 
5.3.3- Exemplo 3: e~anol- 2-propanol -água 63 
5.3.4- Exemplo 4: e~il-ace~a~o-e~anol- bu~il-ace~a~o 71 
5.3.5- Exemplo 6: água-e~anol- 1-propanol.. ..... 77 
6.3.6- Exemplo 6: me~il-ace~a~o- me~anol-água 84 
5.3.7- Exemplo 7: me~il-ciclohexano- ~olueno-fenol 90 
5.3.8- Exemplo 8: heptano-tolueno- 2-butanona 97 
6.3.9- Exemplo 9: acetona-metanol-água... .. ... 103 
5.3.10- Exemplo 10: etano! - 1-propanol 
água- ácido acético.. .... 108 
6.3.11- Conclusli.o.... .. .. ...... ... ... ...... 116 
CAP!TULO 6 
ANEXO 1 
Conclus~es finais e sugestões .......... . 
Teoria e par âmet.r os das propriedades 
t.er medi nãmi c as ......................... . 
NOMENCLATURA ........•................................ 







1. I N1RODUÇAO 
Nos dias a~uais. a u~ilizaç~o de méLodos maLemáticos que 
proporcionem uma diminuiç~o do tempo para avaliaç~o de um processo 
químico, tornou-se um rator prepoderant.e; permitindo uma crescente 
rapidez nas tomadas de decis~o quanto ao comportamento desse 
processo. Conseguinte, existe uma procura intensa na realizaç~o de 
simulações Cada vez mais ágeis e que representem o sistema 
adequadamente. Através do uso destes algoritmos. pode-se revalidar 
o campo das simulações nos estados est.acionário e t.ransiente. a 
análise de processos iterativOs e de uma maneira ampla, a 
ident.i~icação de processo e o controle em tempo real. 
Este trabalho visa 






si mpl i :fi c ar 
consideravelmen~e a modelagem de uma coluna de desLilaç~o no 
regime permanenLe. 
A imporLància da aplicaç~o das simulações no esLado 
est.acionário. com auxilio de modelos de ordem reduzida. 
direciona-se principalment.e para a obLenç~o de uma modelagem 
rápida com vist.as a uma ut.ilizaç~o em ot.im.izaç:io aproximada nos 
projet.os das unidades. 
A vant.agem f'undament.al dos result.ados obtidos. implica 
numa drást.ica diminuiç:lo de t.empo de processamenLo. com desvios 
absolutos desprezíveis em relaç~o ao modelo clássico. Est.e. por 
sua vez. represent.a o processo at.ravés de uma análise rigorosa. 
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envolvendo grande número de equaçfSes malemát.icas, com a finalidadE 
de relr alar, com boa- precis:S.o, as condiçl5es operant.es na 
realidade. Ent..ret.ant.o, tal modelagem apresenla o cont..rapont.o de 
requerer um t..empo computacional elevado para muit..os sist..emas 
complexos, límit.ando ainda o uso dos equipamentos disponíveis çom 
rest..rição à velocidade. 
O método aplicado para a redução da ordem do sist.ema foi 
o da COLOCAÇÃO ORTOGONAL [conforme VILLADSEN (1970)] associado ao 
mét.odo it..erat..ivo de BROYDEN C1965). Este último foi comparado com 
o mét..odo de NEWTON-RAPHSON [conforme CARNAHAN e colaboradores 
(1969)]. O objet.ivo consiste em avaliar o desempenho do algorit..mo 
de BROYDEN, uma vez que est.e raz um cálculo aproximado do 
jacobiano do sis~ama da equaç~es a serem resolvidas. 
A COLOCAÇÃO ORTOGONAL, caso part..icular do mét..odo dos 
resíduos ponderados, aproxima as variáveis dependent..es como 
poli nórni os or ~ogonai s, obedecendo a um c r i ~ér i o de mini mi zaç:i.o de 
erro e às condições de cont..orno originais. Ist..o segue o princípio 
de que os resíduos devem ser nulos em pont..os bem def'inidos no 
espaço. onde são aplicadas as f'unçf5es incógni t..as. No present..e 
t..rabalho, esses pont..os são represent..ados pelas raízes do polinOrnio 
de JACOBI lconf'orme VILLADSEN e MICHELSEN C1978)l. Por out..ro lado, 
a f'ixação dos pont..os de colocação t..ambém roi Lest..ada em posiç~es 
sensíveis da coluna. t..al como o prat.o de aliment..ação ou ainda a 
saída lat.eral. 
Pesquisou-se enf'im, várias colunas de dest..ilação 
mult.icomponent.e, com acent.uado número de prat.os e apresent.ando em 
alguns casos múlt.iplas aliment..ações, acompanhados t.ambém de 
saída lat..eral. 
3 
Referindo-se ao desenvol viment.o do modelo. as variá vais 
corraspondent.es aos balanços de massa e de 
liquido-vapor s~o convertidas em funções cont.ínuas 
equilíbrio 
da alt.ura 
admensionalizada da coluna. No caso de regime est.acionário, o 
sist.ema linearizado é f'ormado apenas por aquaç5es algébricas. 
Os programas comput.acionais foram axecut.ados em uma 
ast.ação "PROCEDA", modelo 5'370-CAD. 
A seguir, t.emos os capí t.ulos que det.alham t.oda a 




2. REVI SÃO BI BLI OGRAFI CA 
2.1 INTRODUÇÃO 
No procedimen~o des~e capi~ulo, abordaremos o his~6rico 
dos diversos mét.odos de modelagem para coluna de dest.ilação no 
regime permanent.e; t.ant.o relerindo-se ao mét.odo rigoroso quanto 
aquele desenvolvido segundo a técnica da colocação ortogonal, a 
qual reduz a ordem das equaç~es envolvidas na modelage~. Os ít.ens 
acima serão discut.idos mais amplament-e em t.6picos dist.int.os na 
sequência. 
2.2 MODELAGEM RIGOROSA DE UMA COLUNA DE DESTILAÇÃO NO 
REGIME PERMANENTE 
As equaç~es fenomenológicas que fazem parte da modelagem 
cl ás si c a de uma coluna de dest.i 1 ação, no regi me est.át.i co, podem 
ser solucionadas segundo o melhor mét.odo de apl i cabi 1 idade em 
algorít.mos numéricos. 
No que se concerne à modelagem desse sist.ema, a operaç~o 
de dest..ilaçã.o se descreve at..ravés de um sist..ema de equações que 
basi cament.e são compost.as dos balanços de massa por component-e e 
global. de energia. além das relaç~es de equilíbrio liquido-vapor 
no domínio de cada prat..o. Vale a pena salient-ar que no est.udo do 
est..ado est-acionário. as dimensões correspondent-es à geomet.ria da 
5 
coluna sao irrelevantes, pois não se calcula o acúmulo molar que é 
normalmen~e empregado na simulaçao do regime Lransiente. 
Evidentemente, os processos de separaç~o multicomponente 
exigem um maior esforço computacional. 
Os métodos de resolução podem ser divididos comumente em 
t..rês grupos: 
1- Métodos do cálculo prato a prato; 
2- Mét.odos de grupo; 
3- Métodos de aproximação sucessiva. 
O primeiro consiste em fixar as condiçCSes num certo 
estágio no processo, e então, calcular os estágios remanescentes 
na sequência por procedimentos adequados. 
O segundo método foi criado na tentativa de se evitar o 
cálculo demorado do prat..o a prat...o; jâ. que calcula diretamente as 
composiç~es no final de uma secção da coluna, at..ravés do 
conheciment-o do número de estágios da respect-iva. No ent-anto, sua 
precisão é limitada pela idealidade do sistema e pela uni~ormidade 
das vaz~es nas secções. 
En~ocando-se ao método prato a prato, podemos citar que 
originalment-e LEWIS e MATHESON C1932) desenvolveram a solução para 
dest-ilação multicomponent.e, com apenas uma aliment..ação, excluída 
de retirada lateral e considerando o comportament..o das soluç:cses 
como ideal, além das vaztses ao longo da coluna const..ant..es. Os 
procediment-os de cálculo !"oram similares à aplicação gráf'ica do 
diagrama de McCABE-THIELE para uma mist..ura binária [conforme 
McCABE e TIUELE C1926)], Posteriormente, THIELE e GUEDES C1933) 
aperfeiçoaram tal algorit..mo, indicando as t..emperat..uas dos pratos e 
as vazCSes de vapor entre eles, como sendo variáveis de iLeração. 
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LYSTER " colaboradores (1959) ext.enderam o 
desenvolviment-o ant.erior at.ravés do mét.odo e Ct.et.a), objetivando 
colunas complexas. 
FRIDAY e SMITH C1964) most.raram que esses mét..odos são 
numericament.e instáveis para colunas complexas, com múltiplas 
aliment.ações a ret.iradas lat.erais, já que são sistemas alt.ament.e 
não ideais e t.orna-se difícil est.imar os produt.os em cada est.ágio. 
Com o aumento da disponibilidade dos comput.adores com 
al t..as velocidades. out.ros procedi ment.os comput.aci onai s r i gorosos 
f'oram desenvolvidos para uma solução simultânea do sist.ema de 
equaçtses. Daí, inclui -se o terceiro caso, dos métodos de 
aproximação sucessiva. Est.es, por sua vez, são indicados para os 
problemas em que nenhuma composição do produl.o pode ser 
especificada cornpl elamenle. o método realiza ~ucessi vas 
aproximaç~es, onde Lodos os esl.ágios são analisados conjunt...amenl.e 
denl.ro de uma mesma il.eração, cujas correções dependem da exatidão 
das condições iniciais assumidas para cada prato. 
De uma forma bem clara, esl.es programas se t..ornam 
ineficient.es no pont.o de vist.a que requerem uma memória 
comput...acional grande e muitas vezes um t...empo alt..o para al.ingir a 
convergência, dependendo do c r i t.ér i o adot.ado. Estas desvant.agens 
foram amplamenl.e discut...idas na lit...eral.ura e como font...e exist...ent...e, 
temos o l.rabalho de WANG e HENKE C1905) que cil.arernos adianl.e. 
AMUNDSON e PONTI NEM C 1 958) apr esent.ar am o mét.odo da 
mal.ri~ l.ridiagonal para sisl.emas que exibissem um compor~amen~o de 
solução ideal , com o obj e~ i vo de ~ornar o mé~odo de resol uç~o 
si mul t.ãnea mais ef'i c i enl.e. O mecanismo consi st.e em posicionar os 
coef'i c i ent.es const.anl.es do conjunl.o das equações 1 i near i zadas. 
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numa matriz. de rorma que só tenha entradas na diagonal principal 
e nas duas outras adjacentes. Um dos métodos matemáticos descritos 
mais convenientemente utilizado para resolver o problema exposto, 
é a ELIMINAÇÃO GAUSSIANA fCARNAHAM e colaboradores (1969)]. A 
partir dai, obtém-se uma simplif'icaç~o e rapidez consideráveis 
para o desenvolvimento computacional. 
Nesses últimos trabalhos. o balanço energético, a não 
idealidade das soluçl:Ses e as prováveis reações quimicas foram de 
fato levados em conta. 
WANG e HENKE C1966) seguiram esta linha de pesquisa, 
proporcionando uma modelagem na qual as vazões das fases entre os 
estágios para cada componenl.e, são encontradas por int..ermédio da 
resolução simultânea das equaçees de balanço de massa por 
componente e do balanço energé~ico. Considerou-se também a 
influência das t-emperaturas dos estágios sobre as rel açeies de 
equilíbrio e sobre as equações do somatório das fraceses molares. 
Contudo. uma ext.rema dificuldade foi observada em encontrar a 
convergência para soluçees com grande desvio para a lei de RAOULT 
[PRAUSNI TZ C 1969) J. 
Na continuidade, temos em destaque os trabalhos de 
TOMICH (1970) e NAPHTHALI-SANDHOLM C1971) que at..endem a grande 
número de sistemas restritos. 
Reportando-se ao método de TOMICH, resolve-se o sistema 
linear compost.o pelo balanço de massa por componente e as equaçeses 
de equilíbrio das fases através da t..écnica da matriz tridiagonal. 
Ent.~o. descobre-se as composiç~es das fases em t.odos os estágios 
que são usadas para def'inir depois o balanço energético e o 
somatório das f'raçl5es molares. Est..a et.apa, resolve-se 
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simu1~âneamen~e pelo méLodo de BROYDEN (1965) para obter uma 
estimativa das temperaturas dos estágios e as·vazees na fase vapor 
ent.ra eles, as quais s:1o assumidas como variáveis independentes. 
Entretanto. a independência entre as relações de equilíbrio 
1 i qui do-vapor e as composiçeles das fases compromet.em à 
aplicabilidade nos casos de soluções não ideais. 
O método de NAPHTHALI-SANDHOLN possui a mesma qualidade 
das equações citadas, só que no desdobramento. elas são agrupadas 
por est.ági o e ent.ão 1 i ner i zadas pela t.écni c a de NEWTON-RAPHSON, 
originando uma matriz t.ridiagonal das derivadas parciais. Ela 
permi t.e a solução por ELIMINAÇÃO GAUSSIANA. Há também a 
possi bi 1 idade de se i nt.roduzir a equação de eficiência do prato 
[ef'iciência de Murphrea, segundo KING (1980)1 a qual participará 
conjuntamente das relaçl3es de equilíbrio. A vantagem implica na 
escolha das temperaturas e vazl3es das f'ases dos componentes como 
variáveis independentes 
sol uçl3es. 
incorporando a não idealidade das 
Várias referências sobre esse assunto foram publicadas, 
visando aperfeiçoar as falhas de convergência ainda existentes no 
tratamento de sol uçl3es al t.ament.e não ideais e naquelas mi st.uras 
com pon~os de ebuliç~o próximos. A proposta consiste em descobrir 
novos parâmetros que minimizem o ef'eito de iteração e 
sensibilidade de algumas variáveis com a mudança de temperatura e 
vazão. 
TSUBOKA e KATAYAMA C1977), HIROSE, KAWASE, SAMPEI e 
KAWAI C1980), KINOSHITA e TAKAMATSU C1983) e MORI. YAMADA, HIRAOKA 
e TSUITKI (1987) empenharam nesse objetivo. 
., 
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ô.3 MODELAGEM DE ORDEM REDUZlDA EM COLUNA DE DESTILAÇÃO 
EM REGIME PERMANENTE 
Um dos melhores métodos conhecidos para a soluç~o 
numérica das aquaçtles ·· di:ferenci ais na sngenhar i a qu.i mica é a 
"colocação ortogonal". Os :fundamentos desse método são encontrados 
em SZEGõ C 1 939) , VI LLADSEN <1 970). VI LLADSEN e MI CHELSEN C 1 978) e 
FINLAYSON (1972,1991). 
O uso da colocação ortogonal para a solução de modelos 
discretos foi inicialmente sugerido por WONG e LUUS (1980). Eles 
propuseram que as equaçê5es diferenciais a diferenças do modelo 
original C estado transi ente). fossem transformadas em equaçi:ies 
diferenciais parciais com aplicação subsequente da colocação 
ortogonal para formar um novo conjunto de equaçeies diferenciais 
ordinárias. sendo resolvidas pelo método da matriz tridiagonal. No 
ent.ant.o, o balanço mat.er i al n~o se conserva no regime 
est.aci onár i o. 
CHO e JOSEPH (1993 a,b, 1994) discul.em mais 
especificamente os aspectos da colocaçao. Eles selecionam a 
fanú 1 i a de polinômios ortogonais, aproximando as derivadas 
parciais das grandezas do modelo da coluna de desl.ilação em 
relaçao à variável espacial para polinômios de ''Lagrange"; 
date' --Unam a função peso adequada e os pont.os de colocação como 
s~nd;_, raízes do polinômio de "Jacobi". Eles ext.endem o modelo para 
coJ,,,.·,s com alíment.açf'Ses e retiradas laterais, as quais produzem 
uma ,_:$SCont.inuidade no perfil da coluna e os aut.ores cont.ornam 
esse efeit.o parcialmenl.e, at.ravés da redifiniç~o de variáveis. 
'j 
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Assim, o perril da coluna é representado por um simples polinOmio; 
t.ambém incluíram um exemplo ct·e sistema de quatro componenl.es n:1o 
ideal e roi veriricado que o modelo de redução não é alterado da 
algum modo pelos tipos existentes das propriedades termodinâmicas. 
Enfim, comparaçOes foram realizadas com as soluç~es obtidas pelos 
modelos rigorosos prato a prato. t de suma importância, o fato de .. 
que os balanços de massa e ener gét..i co foram conservados par a o 
regime estacionário. 
SRIVASfAVA e JOSEPH (1985. 1987 a-b) prosseguiram nas 
pesquisas divulgadas por CHO e JOSEPH, detendo-se em prever o 
dimensionamento adequado do modelo de ordem reduzida para colunas 
de separação. Porém, eles t.rat.am apenas da boa est.imat.iva do 
número e localização dos pon~os de colocação que definem o grau do 
polinômio, sem aprofundarem nos estudos sobre os métodos de 
convergência. Para is~o. deriniu-se o parâmeLro ORP, indicando em 
geral que o aument..o de sua grandeza, vincula um maior número de 
pont.os de colocação para se obt.er concordância melhor em relação 
ao modelo rigoroso. Sua fórmula é a seguint.e: 
ORP = N Ln C L/KV) (2. 1) 
onde os Lermos são varJ.áveis import.ant.es da coluna t.ais como 
número de est.ágios N, a inclinação da linha de operação L/V e a 
cons~ant.e de equilíbrio K. No aspect..o da localização dos pont.os, 
at.ravés de uma escolha adequada sobre os polinOmios de ''Jacobi" ou 
"Hahn", chegaram àlguma conclusão sobre a influência na escolha 
pela acen~uosidade do perfil da coluna e pelo número de prat..os 
correspondent.es, não encont..rando diferenças significat.ivas ent.re 
as performances de ambos. 
Desde que as múlt.iplas aliment.aç~es e saídas lat.erais de 
.> 
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uma coluna de des~ilaç~o provocam uma descontinuidade no seu 
perfíl. os autores t..ent.am uma soluçao parcial desse ·problema; ela 
proporciona uma divisao da coluna em secç~es e cada qual é 
modelada Usando polinOmios cont..ínuos, para enf'im serem agrupadas 
nos pontos de alimentação ou saída lateral, por meio da 
interpolaç!{o das equaçl5es. Dai, o comportamento oscilatório da 
aproximação polinonúal é reduzido, tornando-se mais atrativo que o 
método da redifiniç:io de variáveis proposto por CHO e JOSEPH 
C1984). No mesmo ãmbit:.o, os autores t.iveram o sent..iment.o de 
analisar os perfis de composição com degrau e achatado pois a 
ordem de redução depende da natureza deles. Como indicador temos o 
parãmet.ro ORP que assume valores alt.os quando os perf'"ís exigem 
mudanças rápidas numa par~e da coluna e pouca ou nenhuma em ou~ra 
part.e. Ist.o implica numa resolução que exija um número grande de 
pont.os da colocação, com as dif'"erent.es regiões do parf'"il sendo 
aproximadas por polinômios di st.i nt.os Houve avaliação da 
aplicaçao dos pont.os de colocação locais, para cada componente não 
chave, o qual provoque degrau no perf'"íl ~ t.ant...o nas secçeies de 
ret.if'icação e esgot.ament.o ou na coluna t..oda, com result.ados bem 
sucedidos 
modelagem. 
na redução da ordem, apesar da compl ex.i dade da 
Urna ressalva import.ant.e se rerere ao t.rabalho de STEWART 
e colaboradores (1985) que abriram a precedência no uso da 
aproximação polinomial de um modo discret.o. e recomendaram o 
polinOmio de "Hahn" aos de ''Jacobi ", argument..o est.e. não 
condizent.e com outras demonstrações. 
PINTO e BISCAIA C1988) abordaram sobre as estrat.égias da 
ordem reduzi da e suas múl t.i pl as soluções, deduzindo que de uma 
. _::;..-
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maneira geral. o comport.ament..o nllo linear das colunas de 
dest.ilaç~o leva ao emprego da colocaçao seccional sem 
ext.rapolaç~o. enquant..o aquele linear, obt..ém-sa resul t..ados 
confiáveis numa colocaç~o global. 
O presente ·trabalho foi desenvolvido com base no 
algorít.mo da t..ase de doul.orado de RAVAGNANI (1988). cujas 
condições apresent..adas sao as seguintes: 
Todo o perf'Íl da coluna é aproximado por um simples 
polinOmio de "Lagrange" e os pontos de colocação são raízes do 
pol i nOmi o de "J acobi ". 
A simulação é desenvolvida para destilação 
mult.icomponent.e e processando soluções não ideais. 
O algorít..mo da matriz t..ridiagonal é incorporado e o 
principal "loop" de cálculo é o mét.odo de "Newton-Raphson", 
As frações molares líquidas são escolhidas para 
variáveis independen~es. 
O modelo de ordem reduzida é aplicado aos casos de 
colunas com múl~iplas alimenLaç~es e saidas la~erais. 
Concluindo-se esse capi~ulo. podemos observar a 
diversidade de fat.ores que int.erferem na precisao do modelo de 
ordem reduzida. Cada sist.ema es~udado proporciona uma soluç~o 
par~icular, fazendo com que o emprego dest.e mét.odo ~enha uma 
cont.ribuiç~o rest.rit.a para a obt.enç~o de simulaç~es com uma 
abrangência maior de aplicaç~es. No ent.ant.o, o ganho na redução do 
t.empo da processament.o é subst.ancial e p~rmi~e assim, uma maior 
ut.ilização dest.e mét.odo em algorítmos de o~imizaç~o . 
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CAPITUW 3 
3. MÉTODOS MATEMÁTICOS 
3. 1 I NTRODUÇÃO 
Es~e capl~ulo apresen~a os mé~odos numéricos que comp~em 
o programa de simulação desenvolvido nesse esLudo. 
O mét..odo da COLOCAÇÃO ORTOGONAL [VI LLADSEN C 1 970) l !'oi 
inicialment-e det..alhado. Sua técnica permite t-ransformar o sistema 
de equações diferenciais parciais em equaçeses diferenciais 
ordinárias, através de uma discret..ização das variáveis espaciais. 
Dependendo das considerações sobre o sist.ema, pode-se obt.er- em 
últ.ima et..apa, um conjunt.o de equaçeses algébricas. O problema ant.es 
dependent.e das: condi çc:ses de front.ei r a, passa a represei'I.t.ar um 
problema de valor inicial. As equaçeses podem ser int.egradas pelos 
diversos procediment.os habit.uais exist.ent.es na lit.erat.ura. 
O programa manipula com um grande número de variáveis, 
requisitando um uso ~requente de métodos iterativos de cálculo, os 
quais víabilizam a resolução dos problemas envolvendo processos 
complexos. Aqui.. essa questão se re~ere ao sistema 
mult.icomponent.e, com considerável número de pratos. Desta ~arma. 
as equaçtses são avaliadas si mul t.ãnêamênte para todos êstági os e 
teremos necessar i ament.e uma aplicação conveni ent.e dos recursos 
comput.aci onai s. 
Os métodos i terat.i vos utilizados compreendem o de 
NEWTON-RAPHSON [conforme CARNAHAN e colaboradores (1969)] e o de 
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BROYDEN (1965). Eles res:ol vem um sist.erna de equações algébricas 
n:;o lineares. 
O rnét.odo da ELI Ml NAÇÃO GAUSSI ANA [conf'or me CARNAHAN e 
colaboradores C1969)J f'oi int.roduzido para a resoluç~o do sist.ema 
de equações algébricas lineares, 
Trat.aremos de expbanar cada mét.odo cit.ado a seguir. 
3.2 MtTODO DA COLOCAÇÃO ORTOGONAL 
A solução anal i t.ica de um sistema de equações 
diferenciais ordinárias ou parciais, t.orna-se uma t.arefa di:fÍcil. 
mesmo que o problema apresent.e uma est.rut.ura simples. 
Um dos métodos numéricos mais vers:át.eis: para aplicações 
em computador é o denominado COLCX:AÇAO ORTOGONAL [VI LLADSEN 
(1970)1. O princípio dest.e mét.odo consist.e em expandir as equaç~es 
dif'erenciais em polinOmios ort.ogonais. obt.endo desse modo uma 
solução aprox.i mada. 
Comumen~e. as equações direrenciais na engenharia s~o do 
~ipo de condição de :front.eira. A COLOCAÇÃO ORTOGONAL t.rans:forma 
est.e problema naquele de valor inicial. relevando as condiç~es de 
cont.orno originais. É um dos chamados mé~odos dos residuos 
ponderados. caract.erizado pelo crit.ério de que os residuos devem 
ser nulos em pont.os de:finidos no espaço para garant.ir uma melhor 
exat.id:!.o do modelo. Ist.o se deve a soluç~o aproximada nesses 
pont.os corresponder precisament.e ao valor da :funç~o discret.izada. 
Supondo a equaç~o di:ferencial: 
m m-i 
g <y ,y , .... ,y',x> • O <3. 1) 
·./ 







ele será aplicado em cada ponLo de colocaç~o. Lemos enLão: 
indice N • grau do polinômio; 
' x • <N+t> pont.os de cal ocaç::to; 
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(3.2) 
a_ • <N+1) coe!' i c i entes dos 
' 
pont..os de colocaçlio. 
ajust..áveis às condições de cont..orno. 
O procediment.o para cálculo dos coef'icient..es obedece a 
um crit..ério de minimização de erro. Para ist..o. definiu-se o 
res.Í duo R <x,y ): 
N 
R <x,y > • 
N 
m m-1 
g (y ,y , .... ,y' ,y ;.X) 
N N N N 
C3. 3) 







R <x,y > 
N 
onde: 'W. • :função pender ada; 
J 
dx • o 
a,b • limites do intervalo f'Ísico de colocaç::lo. 
No caso da colocaçao. a escolha de 'W. recai 
J 
f'unção delt..a de Dirac: 
'W. • 6 <x-x.> 
J J 




6 <x-x_) • O, 
J -I ó <x-x.) dx 
-oo J -I ó <x-x.) t: 
-oo J 
X ;t: X . 
J 
• 1 






assim. temos a deduç~o: 
b 
J ô <x-xj) 
a 
R (x,y > 
N 





torna-se suriciente notar que os residuos calculados nos pontos de 
cal ocaç~o se anulam e a :funçl:io. polinomial se igual a à f'unçlio 
original do problema nesses ponl.os. Dai, essa imposição :fixa os 
coe:ficient..es tais que promovam desvios pequenos da soluç~o 
aproximada em relaçlio aos resultados reais. 
A série de polinOmios ortogonais pert.encenl.e ao 
somat.ório ex.i st..enl.e na f'órmula da cal ocaçl!o, atende às 
propriedades de ortogonalidade. Segundo essas condições, os 
coe:ficient..es das citadas expansões s~o numericamente determinados. 
As raízes do polinOmio ortogonal de maior grau s~o escolhidas para 
represent..ar os pont..os de col ocaç:!o. Por exemplo. temos o 





N - c i x' 
Of.,~ • vet.or.es de posição; 
c 
o - 1 e os "N" coef"icient.es 
(3.8) 
remanescent.es s"o 
encont.rados diret.ament.e das propriedades de ort.ogonalidade que 
correspondem a: 
' f W Cx) P k <x) 
o 
O indice k ~ N ; 
k • O,t, ... ,N-1; 
p Cx) 
N 
dx • o (3. 9) 
assim. a !"unção ponderaç~o W (x) é posit.iva no int.ervalo abert.o de 
col ocaç::lo <0,1). 
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Como !'oi demonstrado, gerou-se uma família de polinômios 
ortogonais entre si. cuja interpretaç~o geométrica pode ser vista 
como dois vetores perpendiculares no espaço de dimens~o ''N". Desde 
que "N" represente um valor grande. as coordenadas dos vetores s~o 
aproximadas às funções continuas das variáveis independentes. 
O poli nomi o escolhi do par a a determinação dos pont.os de 
colocação f' oi o de JACOBI. e~raindo-se as raizes de sua 
respectiva express::S.o: 
• 
f (3. 10) 
o 
O indice j • O,t, .... ,N-1. 
O polinomio de int.erpolaç::S.o de LAGRANGE !'oi utilizado 
nest.e trabalho para aproxímação das equações dif'erenci-ais. Ele é 
representado pela seguinte f'órmula: 
onde: 
y <x> 








1. - !'unção derivável e inlegrãvel. ' 
C3. 11) 
O problema a ser resolvido, deve ser avaliado quanto a 
sua condiç~o de simetria. Dependendo do seu comportamento físico. 
ele pode ser dividido em expansões de ~unções pares (simétrico) ou 
1mpares <n~o simétrico): 
1 - PROBLEMA SI ~TRI CO 
Ul.ilizaremos polinômios 
garantir a simetria: 
Y<x2) Y<D z - + <t-x ) 
agrupando-se os lermos: 
N+< 















E d. " ' i.=i 




2 - PROBLEMA NÃO SIMÉTRICO 
N 
y <x> • x + x <t-x) E a . (3.14) 
i=1 
Repor~ando-se ao caso 2. presenle nesle lrabalho e 
reescrevendo a equaç~o C3.14): 
N+2 
y Cx) • E b • i. =1 
pode ser escrit-a ainda: 
N+2 
y (><) E d. = • i.=1 
em cada pont-o de colocação leremos: 











y <x.) • 
J 
d (i.-1) 
• i =1 
N+2 










p <x> (3. 16) 
H 
i.-1 
" (3. 16) 
i.-1 




colocando-se as equações C3.17) e (3.18) em no~ação mat-ricial: 
y Q d 
dY c d d
2
Y 






i.-1 c Ci-1) i-2 D G-t) G-z> i.-3 = " = "· = "· ,, J j i J ,, J
t.~ULU!:Oó ent.ão: 
d = Q-< y (3. 19) 




• c Q-' y • A y a E A Y<x ) 












' i =i 
O somat.6r i o que s'..lbst.i t.ui as derivadas em cada ponto de 
colocaç~o é expresso pelo produto de uma mat.riz de discret.ização 
pelo vet.or compost.o pelos valores da variável derivada. 
Analisando-se o sist.ema deduzido, as equaçê:Ses 
diferenciais: apresent.am uma sol uç~o relat.ivament.e simples. 
Conhecidos os valores dos pontos de colocação, t.emos condiç~es: de 
det.erminar as matrizes A e B, uma vez que são funç~es· de C, D e 
-· Q , as quais só dependem dos pont.os de colocação. 
Uma subrot.ina apresent.ada no programa desenvolvido nest.e 
t.rabalho, avalia esses pont.os, além dos coef'icienl.es que 
part.icipam dos somat.6rios:, baseando-se no càlculo das raizes da 
família de polinOrnios ort.ogonais escolhida. Os dados requisit-ados 
par a t.al , consi st.em na· seleção do número de pont.os i nt.er nos e dos 
vet..ores de posiç~o ~ e p; lembrando que a quant..idade desses pontos 
de~ine a ordem do sistema. 
Algumas re~erências dessas t.écnicas se encont..ram em 
publicações t.ais como VILLADSEN (1970), VILLADSEN e MICHELSEN 
C1978) e FINLAYSON C1980). 
Nem sempre a designação de polinOmios com grau elevado 
conduz uma maior precisão do mét.odo numérico. Um melhor 
aprovei t.ament.o pode ser obt.ido com reduzido número de pont.os de 
colocação, caso est.es sejam dist.ribu1dos em posições ót.imas. 
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3.3 MtTODO DE NEWTON-RAPHSON 
o mét.odo d" NEWTON-RAPHSON [conforma CARNAHAN " 
colaboradores C1969)J é um procediment-o i t.erat.i vo para resolver 
sist.emas de equações algébricas não lineares. Assim. o conjunt.o 
das diversa~ variáveis que zeram as funções do problema é 
encont.rado at.ravés do algorít.mo. com t.odas elas sendo avaliadas 
simult.àneament.e numa mesma it.eração. 
Supondo os valores das raizes x_ onde i 
' 
= 1,Z, ••• ,n, os 
quais fazem part.e de um sistema de equações algébricas n~o 
lineares: 
í Cx ~" ~······>" ) = o ' i 2 n 
í Cx ·" ....... ,x ) = o 
2 1 2 n (3. 21) 
í Cx ·" , ...... ,x ) = o n 1 2 n 
se cada função for represent.ada por uma expansão das séries de 




o seguinl.e resul t.ado 
será obt.ido quando despreza-se t.odos os t.ermos que possuem 
derivadas superiores à primeira: 
r· r í o o o + (>< "~ 6x: + í ex ,x , ... ,x > = Cx ,x , ... ,x > - ..... ' i 2 n ' ' 2 n ' r· r + Cx - X~) Óx: n (3. 22) 
[61 r í o o o x~ xz + í <x ,x , ... ,x ) = Cx ,x , ... ,x > + (X - ..... 2 1 2 n 2 i 2 n ' 
[61 r + <x _ "o> __ 2 
n n ÓX 
n 
oo o o.._" 
[
M )o 
f <x,x~---,x)af <x,x, ... ,x)+(x-x:>--+ ..... 
" ' 2 " " ' 2 "[M ]o ' ' 6x, 
+ <x - x
0 > ~ 
n n ÓX 
' " 
O sis~ema assim ob~ido pelas equações 
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(3. 22). 
combinação com (3.21>, pode ser arranjado de uma forma matricial e 
genérica: 
• - F k (3, 23) 










onde o indice k a número de iterações. 
[ X ,X , •.. ,X ]' ik :zk nk 
At.ravés dos valores iniciais de x, calcula-se F e a 
matriz J para a ut.ilizaç~o post.erior da técnica de eliminaç~o 
gaussiana ou da invers~o de mat.rizes. A part.ir daí, os novos 
valores de x são det.erminados, cai-respondendo à próxima i t.eração 
onde o critério de convergência é testado. Se satisfeito, teremos 
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enconLrado a solução aproximada. Caso cont-rário, os úl Limos 
valores de x são int..roduzidos· como valores iniciais e out-ra 
it..eraç~o é realizada com o novo cálculo do jacobiano. Est-e 
procedimento é realizado alé que se atinja as caract..erist..icas de 
convergência, ou o número máximo de iLeraç~es. 
3.4 MÉTODO DE BROYDEN OU QUAST-NEWTON 
O méLodo de BROYDEN C19B6) foi elaborado com a 
f"inalidade de i nl.roduzir cerl.as modif"icações no mél.odo de 
NEWTON-RAPHSON. Elas consist-em no arnortecimenlo do novo valor de x 
correspondent..e à i t..eração k+t quando as respecLi vas f" unções se 
apresent..arem, na média, maiores que aquelas da it..eraç~o k. Out..ra 
propost..a compreende uma estimaliva da mat..riz inversa do jacobiano, 
usando os valores calculados de f". a cada it..eração sucessiva. 
' 
Espera-se com esse increment..o no algori t..mo. haja uma redução no 
t..empo de processament..o pois a convergência pode ser avaliada sem a 
necessidade de invert.er a mat..riz jacobiana. Enf'im. além dessas 
vant..agens operacionais, t..emos uma exigência menor sobre à mem6ria 
do comput..ador. 
Para o desenvolviment-o do mél.odo f"oi considerado o mesmo 
sisl.ema de equaçêSes expost..o em C3. 21). 
Os passos do procediment.o de cálculo proposto por 
BROYDEN seguem: 
1 Assumir um conjunt..o inicial de valores para as 
variáveis X e compuLar as f"unç~es: 
o 
f" • C" <X > 
o o 





como sendo igual a menos a inve~sa do jacobiano de acordo com: 
H = 
o - J o -· (3. 25) 
Os element..os da mat..riz jacobiana s;l;o aproximados em 
primeiro inst..ant..e para a derivada numérica: 
óf" f" <x.+h.) - f". <x > 
' ' J = J ' J C3. 26) 
óx. h 
J J 
onde h. t.orna-se aproximadament-e o valor de o. oo1 x .. 
J J 
3- Com base nos valores mais recent.es de H e r. lemos o 
càl culo~ 
= (3. 27) 
4 - Fazer sk=1. Ent.~o. Verificar se a norma Euclidiana 
de t <Xk + sk Pk) é menor do que a de t: CXk>. sat.isfazendo a 
seguint.e inequação: 
n n 
[E. f"2 ex, + s p ) ]1/2 < [ E f"2 <X ) ]:1./2 ' k " ' " i= 1 
(3. 28) 
com avaliaç~o dos vel.ores: 
X - X + "• p K+< " k C3. 29) 
f" 
k+< • f" ex > k+< (3. 30) 
caso acont.eça. proceder com o passo 5. De out.ro modo. calcula-se 
at.ravés do uso da f'6rmula desenvol volvi da por BROYDEN para 
amort..eciment..o dos valores de x 
s k,2 = 
[(1+ 6 n>t/z - 1 l / 3 "r) c 3. 31) 
onde: 
n f"2 <X p ,> Ei=t + "'> ' k "r) = 
(,, f"2 CXk) 
' 
(3. 32) 
se a norma n~o for reduzida pelo uso de s • 
k,2 
re~ornar ao passo 2 
e r-eavaliar- as der- i vadas par-ei ais de Jk com base em Xk a~é que a 
norma Euclidiana seja minimizada. 
5 Testar t: para a convergência. 
k+i 
atingida, calcula-se: 









3. 5 ELIMINAÇÃO GAUSSI ANA 
A ELI l1I NAÇÃO DE GAUSS [conf'orme 
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colaboradores C 1 969) l é um dos mét.odos di ret.os par a r e sol ver 
sist.emas de equaçi5es algébricas lineares 
representados de um modo conciso como segue: 
onde: B = matriz dos coeficientes; 
l U = [u ,u , ...• u 1 ; 
1 z . n 
l X = [x ,.x , ... ,x J , vel.or solução. 
i 2 n 
gue podem se>r 
(3. 35) 
A técnica de resolução consiste em t.ransf'ormar a matriz 
dos coef'icient..es Bem uma estrutura de t..riangularização superior, 
conforme demonstrado abaixo: 
= <3.36) 
e depois aplicar o processo de retro-substituição. 
Durante o pr acedi ment...o dos cálculo~, adot..a-se a 
est.rat.égia da pivot.aç~o para mininúzar os erros de t.runcament.o. 
Est..e principio SB relaciona com a permut.ação das linhas, 
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obje~ivando colocar o coeficienLe maior de cada k-ésima coluna na 
k-ési ma 1 i nha. Daí , t.emos a ordenaç:io dos elemen'Los c i lados na 
diagon~l principal da ma~ri2 dos coe~ici&nl&s. Es'L& algorílmo ast.á 
disponível, e programado na linguagem FORTRAN em FREDENSLUND, A. e 
colaboradores, baseado nos trabalhos de NAPHTHALI-SANDHOLM C1971). 
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CAPITULO 4 
4. MODELAGEM MATEMATICA DE UMA COLUNA DE DESTILAÇÃO NO 
REGIME ESTACIONÁRIO APLICAÇÃO DA COLOCAÇÃO 
ORTOGONAL 
4. 1 I NTRODUÇÃO 
Est.e capít.ulo aborda sobre a modelagem do processo de 
uma coluna de dest.ilação, no regime es~acionário. 
No presente t.rabalho, o modelo será est.endido para 
sist.emas mult.icomponenle e a descont.inuidade nos perfis da coluna, 
int.roduzida pelas aliment.açiSes e retiradas laterais, t.ambém será 
r epr esent.ada. 
Em princípio, será apresent.ada a modelagem clássica. Ela 
descreve as operaç~es de destilação, requerendo um grande número 
de equaçi3es algébricas não lineares e/ou equaçtses diferenciais. 
Essas equaç~es são agrupadas por est.ágio e a solução t.erá a forma 
do mét.odo prat.o a prat.o. 
Post.eriorment.e, será demonst.rado um modelo de ordem 
reduzida ut.ilizando a técnica da colocação orLogonal. Es.Le 
desenvolvi menLo se base i a no méLodo de aproximação polinomial dos 
per~ís de composição e vazão da coluna. 
Es.Labêleceu-se como rêferência para Lais procedimenLos, 
os ~rabalhos de CHO e JOSEPH C1983a,1983b e 1984) e de RAVAGNANI 
(1988). 
·C--





O modelo matemático que descreve a coluna de destilação 
no regime estacionário, deriva-se do sistema de equações formado 
pelo balanço massa " posüas equilíbrio 
1 i qui do-vapor. 
No entanto. os si st.emas de separação mul t.i componente 
devem ser t..rat..ados com algumas consideraçêSes de ordem prática, 
pois o conheci mente sobre os dados que definem os si st..emas não 
ideais desse tipo, ainda é bastante limit.ado. Desse modo, as 
propostas simplificadoras admitidas nGst..e modelo s~o: 
a) as vazões molares de líquido vapor nas 
secções da coluna são consideradas constantes; 
b) a composição ao longo do prato é uniforme a igual à 
do líquido que vert.e para o prato localizado 
imediatamente abaixo; 
c) as aliment..aç~es s~o ~ei~as na ~erma de líquido 
sat.urado; 
d) condensador t.ot.al . Em consequência, a vazão do 
r-e~ luxo se t..crna uma variável independent.e do 
pr-oblema. 
e) a ret.irada lat.eral é feit.a na forma de líquido; 
f) os efeit.os t.érmicos de mist.ura são desprezíveis; 
g) pressão const.ant.e ao longo da coluna. 
Di anl.e das hi p6l.eses a) , c) e f) não :foi incluí do o 
balanço energét.ico e o sist.ema se encont.ra em equilíbrio t.érmico. 
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A análise da operaç~o da coluna será fei~a de uma 
maneir-a rigorosa. Sua configuraç~o eslá most.r-ada na figura 4.1. 
Para um est..ágio arbit.rário. inclui-se a possibilidade de haver 
aliment..aç~o e retirada lateral. A nomenclatura utilizada no 
esquema, com os índices atribuídos às composiçe5es de líquido e 
vapor que se cruzam em um determinado prat..o serem iguais. objetiva 
facilitar o emprego da colocaç~o ortogonal. 
Na sequênci a, expressaremos as equações que compõem o 
modelo mat..emát.ico assim sugerido: 
- Balanço de massa do componente i no prato k 
Lk-1 xi,k-1 + V k y i,k + F k z i. ,k = 
v y k 





- Balanço de massa do componente i no refervedor 
L X_ = v y, + R X 
n 1.,n n >.,J' 'l.,r 
(4.1) 
<4.2) 







= L + D o 
Y. = L X. + D X. •. o o •. o .,o 












_r_ 1. • o 
F •z 














k. i 'k 
Figura 4.1 Con~iguraç~o da coluna de desLilaç~o 
(4. 3) 
c 4. 4) 
{4.5) 
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As relações de equilíbrio liquido-vapor no pra~o assumem 
as seguin~es condiç~es: 
1) A fase vapor é considerada ideal; 
2) A eficiência de vaporizaç~o do prato é expressa 
a~ravés da eficiência de Murphree [conforme KING 
(1980)1, dada a seguir: 
y - y 
i.,k-~ i.,k (4.6) 
* y k - y. k t., -1 1., 
desde que esses valores n:ío variam grandemente de prat.o a prato 
para todos os componentes, consideramos si mpl esment.e como 
constantes e iguais a Em. 
O cálculo da composição de vapor de equilíbrio para o 
component.e i.. é o segui nt.e: 
* y k \., -1 = 
Combinando {4.6) e <4.7)~ t.emos enUi.o: 
y.k -y.k 
1., -1 1., 
o= Em (1( X. - y ) 
i,k t.,k i..k 
{4.7) 
(4.8) 
completando as hipóteses simplificadoras que fazem parte das 
correlações da não idealidade da fase liquida, supomos que: 
todos os componenLes sejam condensáveis e que a 
pressão do sisLema assuma o valor- pr-óximo à pr-essão de saLuraç~o 
par-a o líquido puro i à mesma LemperaLura. Em consequência Lemos a 
correção de POYNTING [PRAUSNITZ C1969)] igual a um; 
- considera-se a pressao do sist.ema moderada.ment.e baixa, 
assim a fugacidade de r-e~erência para o component.e i puro t.orna-se 
aproxi madament.e a pressão do vapor do component.e puro na mesma 
LemperaLura da mist.ura. 
Assim, a equação para a const.ant.e de equilÍbrio 
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K [conlorme PRAUSNITZ C19ô9)l é : 
i.,k 
• Psat. 
y i.,k-1 r k 
K '· i...k a ~ 
>.k X p 
>.k 
(4. 9) 
A press~o de sa~uraç~o é calculada pela equação de 
ANTOINE e o"coelicien~e de a~ividade é ob~ido por in~ermédio dos 
parámet.ros de WILSON lREID e colaboradores (1977)]. 
Convém acrescent.ar que a relaç~o de equilíbrio para o 
refervedor segue o modelo da equação (4.9). 
Uma explanação sobre as correlaç~es do equilíbrio 
líquido-vapor aplicadas nest.e trabalho est.ão inseridas no anexo 1. 
Ele apresent.a as equações de ANTOINE e WILSON e seus parãmet.ros. 
além do volume molar t.abelados. Dependendo das propriedades 
termodi nãmi c as. esses f'at.ores representam um component.e puro ou 
uma int.eração ent.re as espécies numa mist.ura. 
Para concluir o desenvolvi ment...o desse modelo, uma 
rest...rição deve ser t...rat...ada para garant...ir a conservação de massa no 
sist...ema envolvido. Ela consist...e em normalizar as Iraçi3es molares 











onde o índice NC é o número de component-es da mist...ura. 
4.3 APLICAÇÃO DA COLOCAÇÃO ORTOGONAL 
(4. 10) 
O modelo mat...emálico é adaplado de forma que os perlís de 
composição e vazão sejam aproximados para polinOmios que são 
funç~es da variável espacial z. 
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Essas funções continuas s~o obLidas através da expans~o 
da série de Taylor, truncada nos termos de primeira ordem, tal 
como: 
6x 
' Az "· - " l,k-1 '·' 6z c 4. 11) 
6y 
' I= y k = y k -\., -i '· 6z 
(4.12) 
Afim de minimizar o efeito da descontinuidade nos perfis 
da coluna, int.roduzida pelas aliment.açt:Ses e retiradas laterais, 
CHO e JOSEPH apresentaram uma redefinição de variáveis. Isto 
possi bi 1 i ta o uso de poli nómi os mais adequadament.e na aproximação 
dos perfis, com uma represent.ação mais concisa 



















U = L - F 
)._----- -
~-------fí:Local i zação da 
alimentação 
o 
DI STÃNCI A NORMAL! ZADA 
1 'o 
do 
Figura 4.2 Efeito da aliment.aç~o no perfil da vazão molar 
líquida na coluna. 
seu 
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A nova variável u simplilica o balanço de massa por 
<.k 







X. - v, y k para índice k=O, 1, ... ,f-1 ••• •• 
- v, - Fk .. k=f, ... ,w-1 c 4. 13) X y k z. para ••• •• • •• 
X - v. y k - F z + ""• X para índice k-=w, .. ,n ••• •• k i,k • . k 




u. = o 
• •• 
Ao expandirmos a f' unção u . ••• em 
c 4. 14) 
série de Taylor 








Subst.i t..ui ndo (4.15) em <4.14) e <4.12) em <4.8). t..emos: 
6u . 
• o = 
6z 
Da. 6y 




O problema assim definido pelas equaçC:Ses {4.16) e {4.17) 
possue duas condições de cont..orno, as quais s~o expressas: 
quando índice k = O. X ~ X 
i..,k i.,O 
C4.18) 
y k = Y. •• '·" 
quando Índice k = n, (4.19) 
Com a ut..ilizaç~o do polinOrnio de JACOBI, que é ort..ogonal 
no int..ervalo de O a 1. é necessário normalizar a variável z de 
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moOo a a~ender a es~e requisito. Assim sendo: 
1:a. .,1/n {4.20) 
com ZKQ no topo da coluna e z•1 em sua base. 
Empregando-se agora o conceilo de COLOCAÇÃO ORTOGONAL às 
equações (4.16) e (4.17}, as derivadas das grandezas de vaz~o e 
composiç~o em relação ~ variável espacial z serão substituídas por 
polinómios or t.ogonai s. As expressões resultant.es serão 
determinadas pela escolha dos N pontos de colocaç;;o int.ernos e 
aplicadas nos j pontos de colocação, de acordo com: 
N+Z 
A. u. 
J,l t.,l - o ' indice j • 2~ ... ,N+2 (4.21) 
ou 
N+Z 
p* ..,• ) :;:: A. <LL X. - v, y t - + = o 
l =1 
J, L . \.,l '· ',t i. ,L 
{4.22) 
índice j = 2, ... ,N+2 
L L 
com p* = :;:: F' z e ..,• = :;:: .., X i. ,l m ,,m i. ,L m ,,m 
m:f. m:t 
<4.23) 
e = N+Z y . - K X + --- E A. y t = o 
'·' '·' '·' Em L =t J,L '· 
(4. 24) 
índice j = 1, ... ,N+1 
sendo o valor de x. ob"lido através 
,,m 
de i nt.erpol ação 1 i near. Os 
coef'icient.es A. são estabelecidos 
J,L 
pela escolha do número de 
ponLos de colocação e pelas suas localizaç~es. 
Aplicando-se a COLOCAÇÃO ORTOGONAL às condiç~es de 
conLorno. elas passam a ser: 





para z = 1, yi = Yi,NT2 {4.26) 
e as equaç~es {4.2), {4.5) e a relaç~o de equilíbrio para o 
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relervedor com novas nolaç~es, s~o respeclívamenle: 
L X. - V y - R X. = O 
N+2 t,N+2 N+2 i,N+2 \.,N+9 
c 4. 27) 




Desse modo, t.emos um sist.ema r-armado por <2N+5) 
incógnilas e (2N+5) equaç~es para cada componenle, salisf'azendo a 
delerminação do perf'íl complelo da coluna. É nolória a redução do 
número de equaç~es com aplicação desse mélodo. 
O sislema gerado é programado para se obler uma solução, 
ut.ilizando o método de convergência com aproximação sucessiva. 
A ordem de solução entre as variáveis, pode ser 
arbilrada pref'erencialmenle para aquela Iisicamenle mais sensível. 
Dependendo da escolha mais adequada par a o pr acesso quanto as 
variáveis de lemperat.ura ou vazê:Ses globais, dois arranjos são 
possíveis e classif'icam-se segundo FRIDAY e SMcrTH (1964) como: 
''Método BP Cbuble-point)'' - car-acter-izado por- deter-minar-
em pr-imeir-o lugar- a temper-atur-a. utilizando o algor-ÍLmo do cálculo 
do ponto de bolha. e s6 então as vazões globais, atr-avés do 
balanço de energia. Este caso é típico em que os ef'eitos do calor 
latente predominam sobre aqueles do calor sensível. Temos como 
exemplo, a destilação de uma mistura de componentes os quais 
apresentem pontos de ebulição próximos. 
"Método SR Csum of' rales)" envolve o cálculo das 
vazões globais em pr-imeiro plano. pela soma das vazões de cada 
componente determinam a temperatura at.ravés do balanço 
energ(·t~i co. Este mét.odo obtém bom desempenho para situações onde 
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os efei~os de calor sensivel superam aqueles de calor la~en~e. t 
recomendável para colunas de absorç~o ou de ext.raça.o 
l.Í quido-1 i qui do. 
Opt.amos nest.e desenvolvi ment.o pela i ndi caça.o do "método 
BP"-. Desde que o nosso problema se transformou naquele de valor 
inicial. a primeira est.imal.iva para os valores de t.emperat.ura ao 
longo da coluna, foi limit.ada na faixa ent.re os pont.os de ebuliça.o 
máximo e mínimo das espécies presentes. Os novos valores de 
temperatura passam a derivar das composiç~es liquidas normalizadas 
para cada pont.o de colocaç~o. at.ravés do cálculo da t.emperat.ura do 
ponto de bolha. Convém lembrar que o balanço energético f'oi 
eliminado desse "loop" de convergência. 
O programa de computador do modelo prat..o a prat.o 
ut.ilizado para as comparaç~es foi o de FREDENSLUND e colaboradores 
(1977). sendo fei~as modificaç~es para o cálculo do coeficien~e de 
a~ividade, uma vez que os au~ores empregaram o modelo UNIQUAC. 
4. 4 PROCEDIMENTO PARA O CÁLCULO DA COLUNA 
A not.aç~o admi t.i da par a r el acionar a ali ment.aç~o ou 
re~irada la~eral com o devido pont.o de colocaçs:o. corresponde a 
associá-las com o pon~o de colocação si~uado imedia~ament.e abaixo. 
Aproveit.ando a ilust.raç~o da figura 4.3, a alimenlaç~o es~á 
vinculada ao pont.o NP2. 
·············:·i'lPf:····· 
·············:·i'lP2······ 
Figura 4.3 Relação ent.re a aliment.ação e os pont.os de colocação 
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Os dados que devem ser fixados para a coluna seguem as 
epecificações relacionadas abaixo: 
- número de pratos da coluna; 
- vaz~o de destilado; 
- vaz~o. composiç~o e localizaç~o das alimenLações; 
- vazão e localizaç~o das retiradas laterais; 
- press~o de operaç~o da coluna; 
- eficiência de Murphree; 
- raz:!o de refluxo. 
As temperaturas iniciais do topo e da base da coluna s~o 
estimadas, assumindo respectivamente o valor minimo e máximo entre 
os pontos de ebuliç:!o das substâncias presentes na mistura, à 
pressão da coluna. Elas s:!.o multiplicadas por um mesmo fator de 
amortecimento, o qual pode ser arbitrado no intervalo aberto de 
zero a um. A partir dessas temperaturas, calcula-se a pressão de 
sat.uração; dai, as composições molar-es iniciais na fase liquida, 
nas citadas posiç~es, ser-~o de~inidas por-: 
X. • 
L,lopo 
"· b L, o.se • 
p 
Pso.l _ P 
i.,t.opo 
p 
i. IR t, .... ,NC 
(4. 30) 
(4. 31) 
Um esclar-ecimen~o a respei~o da no~aç~o u~ilizada é que 
base da coluna está r-elacionada com as condiç~es do r-e~ervedor. 
Após a nor-mal i zaç:io das cornposi çi5es rnol ares l.Í qui das. 
descobrimos o perril inicial para Loda a coluna. aLravés de 
interpolaç~o linear, cujo procedimento também é realizado para as 
·./ 
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Lemp~raturas. Conhecendo-se esses valores, calcula-se a constante 
de_ equilíbrio e baseadas na equaçao (4.24), as frações molares de 
vapor s~o avaliadas para cada componen~e nos ponLos de colocaç~o. 
Diante dos cálculos ant..eriores, inicia-se a resoluç:io 
das equ'ações de balanço de massa dadas por <4.22) e (4.27), 
det..er-minando-se os element..os: da mat.riz Jacobiana. O próximo pass:o 
consiste em aplicar o método iterativo de Broyden, já detalhado em 
3.4, obtendo-se os novos valores das frações molares liquidas e de 
t..emperat..ura. sendo est.e procediment.o executado até que o critério 
de convergência seja at..endido. A medida que os novos perfis das 
frações molares liquidas são gerados, uma subrotina auxiliar 
cont.endo a equaç~o (4.24) é solicit.ada. para câ.lculo dos perf"Ís 
corrresponden~es das fraç~es molares de vapor; est.e sis~ema 
compos~o por N+1 equaç~es algébricas lineares. será resolvido pelo 
mét.odo d9 eliminação gaussiana.. Nést.a at.apa t.ambém se avalia as 
composiçi:Ses molares de vapor no refervedor. utilizando a equação 
(4.29). Segue uma normalização dessas tll ~i mas variáveis calculadas 
para en:fim aplicar a equaç:S.o <4.2B>. 
É suficiente para que se determine a solução das 
equaç~es de balanço de massa e de equi 1 i brio li qui do-vapor • a 
deduç~o para apenas NC-1 component.es da mist.ura. 
A convergência é testada ap6s a normali2ação das :frações 








l < 0,001 <N+2) <NC-1) (4. 32) 
Um diagrama de blocos representado pela figura 4.4 
represent.a uma versão simplificada do procediment.o de cálculo. 
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(Início 
leit.ura-~ond~çeles J / 
perfil oper ac~ ona~ s Est..i ma ti va do 
da coluna " inicial da f'raç,:io propriedades molar do liquido e do 
t.ermodi nãnú c as perfil de l.ef11perat.ura 
"'-
Cálculo do perf'il 
de Normalização Normalização 
vazões da coluna das f' rações das :frações 
molares de molares de 
vapor líquido 
I 
Avaliação do j acobi ano;'\ Cálculo do 
cálculo dos valores X balanço de ... 
" t.est.e da convergêncJ. a massa p/ pelo método de Broyden component.e 
' Aplicayã.o do T Cálculo de K. 
mét.odo de pelo mét.odo à e 
eliminaç~o /cálculo das " Newt.on-Raphson gaussiana f' rações 
molares de 
vapor at.ravés Normalizaçã.o 
Impressão das relaçõ~C~s das f' rações +-
dos de equilíbrio molares liq. 
resultados 
t Cálculo do " R'i>soluç~o do coef'icient.e 
1-+-sist.ema de eq. de at.i vidade 
I I 
algébricas '\.Ceq. de Wilson) 
Fim lineares por 
eliminaç~o 
gaussiana 
Figura 4.4 Diagrama de blocos simpli~icado do programa 





No presenLe capitulo, os resultados da aplicação da 
cal ocação ort-ogonal para os di versos si st.emas t.rabal hados, serão 
apresentados na forma de tabelas e gráricos, os quais reproduzem 
os perfis de composição e temperatura ao longo da coluna. Uma 
análise comparativa é realizada, em termos do t.empo de 
processament.o e dos desvios absolui:..os das variáveis do processo, 
em relação ao modelo rigoroso. 
No inicio será abordada a influência do número e 
localização dos pontos de colocação sobre o comport.ament.o dos 
perfis. As consideraçtses empregadas na avaliação dos resultados 
para a coluna de destilação, no regime est.acionário, serão 
descritas no decorrer do capítulo. 
Observou-se também se o méLodo numérico de BROYDEN 
C 1 965) possui um melhor desempenho na resol uç~o do si st.erna de 
equações, quando comparado com o mét.odo de NEWTON-RAPHSON 
(conforme CARNAHAN e colaboradores C1969)]. 
Os ponLos de colocação foram avaliados quando se 
det.erminou at.ravés das raizes do polinOmio de JACOBI. e de ouLra 
forma. t..ambém !oram escolhidos. lixando-os em posições ' . sens~ve~s 
da coluna. incluindo-se a aliment.ação e saida lat..eral. 
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No entanto, pelas p_róprias caracter í sli c as dos 
resultados, cada sistema roi analisado individualmente. Cada qual, 
apresentando um comporlamenlo particular quanto a melhor condição 
para o uso da colocação ortogonal. 
5. 2 INFLUeNCIA 00 NOMERO E LOCALIZAÇÃO DOS PONTOS DE 
COLOCAÇÃO 
De um modo geral, na int.erpret.açâo dos result.ados da 
aplicação do modelo de ordem reduzi da, considera-se a i nf'l uênci a 
do número e posiçcses dos pon'los de colocaç~o. sobre a precisão 
relacionada com o modelo rigoroso. Out.ro aspeclo discut..ido se 
rerere ~s vantagens sobre o tempo de processamento. 
Não existe uma regra básica para que se defina a priori, 
o grau do polinOmio ortogonal que proporcione uma aproximação mais 
eficiente para o sistema estudado. Um aproveit.amen~o signilica~ivo 
pode depender do sucesso da localização dos pon~os. Podemos 
cons~aLar esLes elei~os nos exemplos que serão expos~os adian~e. 
Duran~e as simulações, !"oi realizada uma variação de 
dois a dez pon~os in~ernos de colocação e de suas respec~ivas 
disLribuiçaes ao longo da coluna. 
5. 3 DESENVOLVIMENTO E ANALISE DOS RESULTADOS 
Na recomposição do perf"íl pra~o a praLo para o modelo 
reduzido, uLilizou-se a Lécnica de in~erpolação linear. Es~e 
procediment-o evit-a, por vez, cert-as impossibilidades f'ísicas nos 
resul ~ados, ~ais como !rações mal ares nega~i vas. Nest.e caso, os 
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cálculos para os perfis de composiç~o e temperatura, seguem a 
equaç~o descrita abaixo: 
onde: z < z < 
' 
f<z> • r + • 
z· 
2' 
f - f 
• 2 
z - z 
' 2 
<z - z > • 
z e z são os limites dO intervalo de colocaç~o; 
• 2 
(5.1) 
z é a raz~o do número do prat.o pelo número total de 
praLos da coluna. 
A interpolação polinomial ut-ilizando o mesmo polinOmio 
que descreve o sistema CpolinOnúo de LAGRANGE). é outro recurso 
que pode ser empregado. Porém, como já foi demonstrado no trabalho 
de RAVAGNANI C1988), os desvios em relação ao modelo clássico são 
compatíveis com aqueles apresentados pela interpolação linear. 
Ainda assim, possui o incoveniente de por ventura os dados 
adquiridos serem negativos, para os pratos que possuem os valores 
das variáveis próximos de zero. Ondulaçê5es na cur-va t.ambém podem 
ser vistas, inviabilizando a formaçao de um perfil adequado. 
Aval i ou-se a média dos desvios absol ut.os das fraçc:5es 
molares dos component-es da rnist.ura na fase líquida, no t.opo e na 
base, em relação ao modelo clássico. Ela é represent.ada pelo fat.or 
DXS., Uma boa perspect.i va par-a esse :fat.or, cor responde a valores 
assumi dos menores que O, 01. 
A import.ãncía da análise nos extremos da coluna é devida 
à necessidade de se conhecer as correntes de entrada e saída nos 
casos de otimizaç~o de processos em regime permanente. Torna-se 
evidente a vant.agem do emprego do modelo de ordem reduzida para 
simplificar os cálculos nos diversos módulos envolvidos. 
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Convém sal i enlar que os resul lados foram apresent.ados 
com a not.aç~q para os est.ágios da coluna, de forma invertida de 
como foram calculados, ist.o é, ordem crescente da base para o topo 
da mesma. 
A informa'Ção sobre o tempo de processamento, dado por 
t. CPU Cmin:seg) ,' obtém-se at.ravés de um comando específico no 
momento em que se executa o programa, acionando assim uma função 
int.erna exist.ent.e na placa do computador. 
Os gráficos ilustrados nos exemplos, estão associados a 
resoluções pelo método de BROYDEN, sendo uma das finalidades 
enfatizadas para o est.udo desse lrabalho. Uma análise comparativa 
é realizada com o método de NEWTON-RAPHSON, observando-se o 
favoret.ismo ent.re ambos, sobre o qual oferece uma melhor exatid~o 
e tempos computacionais menores. Para se ter uma idéia sobre as 
diferenças quantitativas entre eles, foi calculado o erro relativo 
percentual como segue: 
ER = 
DXS - DXS 
Broyden N. Raphson 
X 100 C5. 2) 
DXS 
N. Ra.ph$OT'I 
O número máximo de iteraçe5es para que o critério de 
convergência seja atendido é cinquenta. Entretanto. mesmo que a 
convergência seja alcançada antes do limite, há casos em que o 
tempo de processament.o se t.orna superior ao do modelo rigoroso. 
Daí. o modelo de ordem reduzida perde sua utilidade. Essas 
simulações serão destacadas nas "tabelas através de asterisco. 
Na conti nu i da de, temos a análise dos resulta dos para 
cada sistema trabalhado. 
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5. 3.1 EXEMPLO 1: ACETONA-CLOROFORMI 0-METANOL 
Nest..e exemplo, verif'icaremos t..res condições 
operacionais, conforme a t..abela 5.1. 
Em princípio, det..alhemo-nos na primeira condição. Os 
result..ados das simulações se encont..ram na t..abela 5.2, com os 
cálculos dos pontos de colocação at..ravés de polinômio ortogonal. 
O critério adot.ado para que os pont.os sejam fixados, 
corresponde a associá-los aos prat.os da coluna, i ncl usi ve a 
aliment.ação e saída lat.eral, caso haja. 
TABELA 5.1 Condições operacionais da coluna de dest.ilação. 
Condições do exemplo 1 1 2 3 
Número de componenl.es 3 3 3 
Número de prat.os 25 25 41 
Vazão de dest.ilado 1 , 8 0,5 0,9 
CKmol/h) 
Razão de ref'luxo 8,0 4,0 64,0 
Eficiência de Murphree 0,5 0,5 0,5 
Pressão Cat..m) 1 , o 1,0 1,0 
Aliment.ação 1 
est.ágio 12 12 20 
vazão molar CKmol /h) 3,6 1,0 1,0 
composição acet.ona 0,46 acet.ona O, 46 acet.ona OA6 
c lf"ormio 0,33 cl:formio0,33 clf"ormio0,33 
met.ano 1 0,21 met.anol 0,21 met.ano 1 0~21 
. ~ 
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DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
F • N. F DXS DXS ~ ' • ~ ER v g R • v 
NP ALFA BETA o ~ o o N•vlort- laroyd&rt 
% • • ~ ã • ~ o ~ 
Ra.ph5:on v • • • v 
! o o n ! n .. 
4 0,0 0,0 0,0004 0,0004 o A 0:09 0:02 0:02 A 
4 1,0 0,0 0,0066 0,0052 -21 B 0:09 0:03 0:04 NR 
4 2,0 0,0 0,0391 0,0690 +74 NR 0:09 0:03 0:02 B 
4 3,0 o,o 0,3084 0,0627 -80 B 0:09 0:44 0:03 B 
4 5,0 o,o n"o n"o - - - - - -conver. convGPr. 
4 o,o 1,0 0,0013 0,0010 -23 B 0:09 0:02 0:04 NR 
4 o,o 2,0 0,0050 0,0020 -60 B 0:09 0:02 0:04 NR 
4 0,0 3,0 O,OOB6 0,0021 -75 B 0:09 0:02 0:05 NR 
4 0,0 5,0 0,0140 
nã.c 
0:09 0:02 - - - -conver. 
2 0,0 0,0 0,0149 0,0029 -80 B 0:09 0:02 0:02 A 
6 o,o o,o 0,0002 0,0002 o A 0:09 0:03 0:02 B 
8 0,0 0,0 0,0002 0,0002 o A 0:09 0:05 0:03 B 
10 0,0 o,o 0,0001 0,0002 +100 NR 0:09 0:07 0:04 B 
10 2,0 o,o 0,0259 0,0358 +38 NR 0:09 0:11 o: 10 B 
10 4,0 0,0 n"o n"o - - - - - -conver. conver. 
10 o,o 2,0 0,0010 0,0022 +120 NR 0:09 0:07 0:04 B 
10 0,0 4,0 0,0014 0,0042 +200 NR 0:09 0:07 0:04 B 
TEMPO DE CPU C mi n:seg) 
A .,. AMBOS; B = Broyden; NR = NewLon-Raphson 
* t.empo de processament.o maior do que o modelo 
rigoroso, resoluç~o pelo mé~odo de Broyden. 
0 pont.os selecinados para a const.rução dos perrís de 
composição e LemperaLura. 
45 
Ut.i 1 i zou-se para est.a condi ç~o, o fat.or- da esl.i mal i va 
inicial de t..emperat..ura igual a 0,5. 
Analizando-se o figur-a 5.1, 'Lemos que a solução das 
frações molares nos extremos da coluna, comport.a-se melhor para 
quat..ro pont..os int..ernos de colocação do que o perfil obt..ido com dez 
·pont..os. Tant..o para os desvios relat..ivos como para o l.empo 
comput..aci anal. 
Observando-se a ligura 5. 2, podemos t.er aproximaçeses 
melhores com dez pont.os int.ernos de colocação, quando se all.era 
suas 1 ocal i zaçêSes. No ent.ant.o, n:<o há ganho do t.empo de 
processament.o quando comparado com quat.ro pontos. O perfil 
correspondenl.e de l.emperal.ura apresenl.a um comporl.ament.o geral 
muit.o bom, ao compararmos com o rigoroso, isl.o é verificado na 
figura 5. 3. 


















4 pontos de colocoça'L 
1 O pontos de colocayao 
15 20 25 
nÚmero de pratos 
Pigura 5.1 Per~il de composição para acetona. o 4CO,O) 
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Modelo rigoroso -.f pontos de colocaço'L 
1 O pontos de colocaçoo 
número de pratos 
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Figura 5.2 Perfil de composiç~o para ace~ona. o 4(0,0) + 10(0,0) 
Quando lixamos os pont.os para o mesmo sist.ema, segundo 
as simulaç~es demonst.radas na t.abela 5.3, a precis~o nos extremos 
se t.ornou inf'erior em relaç~o aos pont.os adquir-idos pelo polinômio 
de JACOBI. Porém, a precis~o cont.inuou sat.isfat.6ria, nos casos de 
oil.o e nove pont.os int.ernos. Ainda Ioi observada uma est.abilidade 
na ordem de grandeza dos erros rel at.i vos, com a variação do :fat.or 
de t.emperat.ura de 0,1 a 0,99. A redução do l.empo f'oi nít.ida. 
A grande vant.agem na fixação arbit.rária dos pont.os de 
colocação, incluindo a aliment.ação e ret.irada lat.eral. consist.e em 
diminuir a ordem do sisLema de equações a ser resolvido. Já que se 








62.5 D 4 pontos do cclocayoo + I O pontos de colocayão o 
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o 5 10 15 20 25 30 
número de pratos 
Figura 5.3 Perríl de ~empera~ura para ace~ona. o 4(0,0) + 10(0,0) 
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3 ponlos int.er_nos fixos 5 pont.os inlernos fixos 
Prat.o 6 -0,24 Pr-at.o 4 -0,16 c Prat.o 1Z -0,48 Prat.o 8 -0,32 Prato 18 -0,72 c Prat.o 1Z -0,48 Prat.o 16 g 0,64 
Prato zo = 0,80 
Tabela 5.3 Resultados das simulaç~es. 
DESVIOS PARA o MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS 
. 
DXS F " N. F o ' • o ER v g R T v NP FATOR NEWTON- o o o o BROYDEN " 
T T ~ ~ 
T 
o o o 
RAPHSON v • • e v t o o n r n 
3 0,1 n"o n"o - -- - - -converge converge 
3 0,2 0,3024 .. - - 0:09 o: 13 - -
3 0,3 n"o " - - - - - -
converge 
3 0,4 " " - - - - - -
3 0,5 0,2563 " - - 0:09 o: 16 - -
3 0,6 0,2840 " - - 0:09 0:31 - -
3 0,7 0,2770 " - - 0:09 0:24 - -
3 0,8 n"o " - -- - - -converge 
3 0,95 " " - - - - - -
5 o, 1 0,0039 " - - 0:09 0:05 - -
5 0,2 0,0061 " - - 0:09 0:05 - -
5 0,3 0,0064 " - - 0:09 0:05 - -
5 0,4 0,0062 " - - 0:09 0:05 - -
5 0,5 0,0058 " - - 0:09 0:05 - -
5 0,6 0,0140 " - - 0:09 0:02 - -
i-
5 0,7 0,0056 " - - 0:09 0:04 - -
r- n"o 5 0,8 0,0052 - - 0:09 0:04 - -
converge 
1-
I 5 0,95 0,0247 " - - 0:09 0:05 - -
. I 
49 
continuaçao da ~abela 5.3. 
Pontos internos de colocaç~o 
9 pontos 9 pont.os 18 pontos 
prato 3 -0~12 prat.o 2 -0,08 p:r-at.o 2 -0,08 .. 6 • 0,24 .. 3 -O, 12 .. 4 • 0,16 .. 9 • 0,36 .. 6 • 0,24 .. 6 • 0,24 
c .. 12 -0,49 .. 9 • 0,36 .. 8 • 0,32 .. 15 • 0,60 c .. 12 ~ 0,48 .. 10 • 0,40 .. 18 • 0,72 .. 1!5 • 0,60 c .. 12 -0,48 .. 21 • 0,84 .. 18 -0,72 .. 14 • 0,56 .. 24 • 0,96 .. 21 • 0,84 16 • 0,64 .. 24 -0,96 .. 18 -0,72 .. 20 • 0,80 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS F ~ N. F ~ ' • ~ 
ER v g R r v 
NP FATOR NEWTON-
o ~ o o 
BROYDEN " 
r r ~ ~ r ~ o ~ 
RAPHSON v • • • v t o o n t n 
8 o' 1 0,0013 0,0055 +28!5 NR 0:09 0:0!5 0:03 B 
8 0,2 0,0013 0,.0056 +331 NR 0:09 0:0!5 0:03 B 
8 0,3 0,0013 0,0064 +315 NR 0:09 0:0!5 0:03 B 
8 0,4 0,0012 0,0059 +392 NR 0:09 0:0!5 0:03 B .. 8 0,!5 0,0012 0,0060 +400 NR 0:09 0:0!5 0:03 B 
8 0,6 0,0013 0,0038 +192 NR 0:09 0:0!5 0:03 B 
8 0,7 0,0020 0,0085 +325 NR 0:09 0:03 0:03 A .. 8 0,8 0,0014 0,0019 +286 NR 0:09 0:0!5 0:03 B 
8 0,95 0,0012 0,0033 +175 NR 0:09 0:09 0:08 B .. 
9 0,5 o .. oot9 0,0018 -!5 B 0:09 0:06 0:07 NR 
.. 9 0,8 0,0020 0,0018 -10 B 0:09 0:06 0:07 NR 
• 9 0,95 0,0019 0,0021 +11 NR 0:09 0:13 o: 10 B 
18 0,5 0,0065 0,0069 +6 NR 0:09 0:11 0:06 B 
• 18 0,95 0,0065 0,0049 -246 B 0:09 0:21 o: 1!5 B 
TEMPO DE CPU C mi n:seg) 
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A • AMBOS; B ~ Broyden; NR • Newton-Raphson 
* tempo de processamento maior do que o modelo 
rigoroso. resoluç~o pelo método de Broyden. 
e pontos selecinados para a construç~o dos per~is de 
campos i ç~o. 
c prato de alimentaç~o. 
Uma ressalva a respeito dos comparativos entre os 
resul t.ados dos métodos de NEWTON-RAPHSON e de BROYDEN, temos a 
conclus~o que o tempo de processamento para o último, apresenta-se 
sensivelmente mais reduzi do; enquant.o a preci s:l!o não apresenta 
essa vant.agem. 
As riguras 5.4 e 6.6 ilustram ·respectivamente. os 
resultados para os extremos da coluna. para os pontos escolhidos, 
comportando-se iguais, e quando um maior número de pontos derinem 
























8 pontos de colocação 
9 pontos de colocayão 
15 20 25 
numero de protos 
30 























0.43 o 8 ponlos de colocaçc;!9 
+ 9 ponlos de colocaçao 
0.40 _jQ;-r.,--r-,-5Tõ-,-...,-o1 Q-rTT-,-1r5.,--r-,-r2:rQ:-rrr"""f"]2["5 TT-r-rj3Q• 
número de pratos 
Figura 5.5 Perríl de composiç~o para ace~ona 9 FATOR=0,5 
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Trabalhou-se com as condições G e 3 para esse sist..ema, 
cujas simulaçeses est.lto cont.idas nas l.abelas 5. 4 e 6. 5 na mesma 
ordem. Nest.a anAlise da inf'luência do número e localizações dos 
pont.os de colocação, as f'iguras 5.6 e 5.7 represent.am os gráf'icos, 
na mesma ordem das condições cit.adas, onde se visualiza o ef'eit.o 
da melhor aproximação para um maior número de pont.os. 
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Tabela 5.4 Resultados das simulações. FATOR • 0.5. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGORoSo TEMPO DE CPU 
F ~ N. F 
DXS DXS 
~ ' • ~ 
ER 
v g R ' v NP ALFA BETA o Q o o Nevlon- Broyden 
"' ' ' ~ 
. '!í • a o a 
Ra.phson ·v • • • v t o o n t n 
® 
4 o ,_o 0,0 0,0009 0,0009 o A o,os 0,02 0:02 A 
4 0,0 1,0 0,0017 0,0015 -12 B o,o8 o,o2 o,o4 NR 
2 0,0 0,0 0,0121 0,0032 -74 B o,o8 o,o2 o,o3 NR 
6 o,o o,o 0,0006 0,0009 +50 NR o,o8 o,o3 o,o2 B 
8 0,0 0,0 0,0006 0,0005 -17 B o,o8 o,os o,o3 B 
® 
10 0,0 0,0 0,0005 0,0005 o A o,o8 0,07 o,o4 B 
Tabela 6.5 Resultados das simulaç~es. FATOR = 0,5. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
F ~ N. F 
DXS DXS a ' • a ER v g R • v 
NP ALFA BETA 
o a o o 
Nevl on- Broyden 
"' 
• • ~ '!í ' a o a
Ro.phson v • • e v t o o n t n 
4 0,0 0,0 0,0024 n"o o,23 o,os - - - -conver. 
® 4 o,o 1,0 0,0014 0,0017 +21 NR 0,23 o,o6 o' 13 NR 
• 2 0,0 0,0 0,3252 0,3474 +7 NR 0,23 o: 13 0:26 NR 
6 0,0 o,o 0,0004 0,0011 +175 NR 0,23 0,11 o,o8 B 
® 8 0,0 0,0 0,0002 0,0005 -+150 NR 0,23 0,10 o,o9 B 
• 10 o,o 0,0 0,0006 0,0006 o A 0,23 o' 16 0,25 NR 
TEMPO DE CPU C m.i n:seg) 
A .,. AMBOS; B .,. Br oyden; NR = Ne~on-Raphson 
• l.empo de processamento maior do que o modelo 
rigoroso. resoluçno pelo mél.odo de Broyden. 













Modelo rigoroso ~ 
O 4 pontos do colocaçacz_ 
+ I O pontos de colocaçao 
5 10 15 20 
' numero de pratos 
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o 4 pontos de colocaç<!9 
+ 8 pontos de colocaçao 
10 15 20 25 
• 
30 
numero de pratos 
35 




5.3.2 EXEMPLO 2: METANOL-ETANOL-AGUA- n-PROPANOL 
As condições oper acionais para esse sist.ema 
mult..icomponenle se encontram t.abeladas em 5.6. 
Como de$t.aque neslas simulações. podemos observar a 
dráslica diminuição de t.empo em relação ao modelo rigoroso. Tant.o 
para os result..ados, ut.ilizando-se o polinOmio de JACOBI Ct.abela 
5.7), como fixando-se os pont.os de colocação conforme labela 5.8. 
Tabela 5.6 Condiç~es operacionais da coluna de deslilação. 
Exemplo 2 
Número de component-es 
Número de prat.os 
Vaz~o de deslilado CKmol/h) 
Razão de refluxo 
Eficiência de Murphree 
Pressão C at.m) 
Ali ment.aç~o 1 
est.ágio 










met..anol • 0,25 
et..anol = 0,25 
água m 0,26 
n-propanol ~ 0.25 
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F " ". - F DXS DXS d ' • d ER v g R • v 
ALFA BETA 
o d o o 
N•.,.lon- Broyden 
% • • ~ ~ • d o d 
Ra.pheon v • • • • v T o o n T n 
0,0 0,0 0,0027 0,0027 o A 1:04 0:04 0:03 B 
1,0 0,0 0,0075 0,0071 -5 B 1:04 0:04 0:04 A 
2,0 o,o 0,0193 0,0219 +14 NR 1:04 0:06 0:03 B 
3,0 o,o não n"o - - - - - -conver. ccnver. 
5,0 0,0 .. .. - - .. - - -
o,o 1 ,o 0,0042 0,0040 -5 B 1:04 0:04 0:02 B 
o,o 2,0 0,0063 0,0055 -13 B 1:04 0:04 0:03 B 
0,0 3,0 0,0038 0,0042 +11 NR 1:04 0:05 0:04 B 
o,o 5,0 0,0039 0,0043 +13 NR 1:04 0:04 0:03 B 
0,0 0,0 0,0151 0,0149 -1 B 1:04 0:03 0:02 B 
0,0 o,o 0,0011 0,0015 +36 NR 1:04 0:06 0:04 B 
o,o o,o 0,0010 o .. 0011 +10 NR 1:04 0:09 0:06 B 
0,0 o,o 0,0010 0,0012 +20 NR 1:04 o: 15 O:OB B 
2,0 o,o nl<o não - - - - - -conver. conver. 
4,0 o,o .. .. - - - - - -
0,0 2,0 0,0038 0,0039 +3 NR 1:04 o: 19 o: 10 B 
o,o 4,0 0,0027 0,0027 o A 1:04 o: 15 0:09 B 
TEMPO DE CPU C m.i n: seg) 
A .,. AMBOS; B .,. Broyden~ NR • New~on-Raphson 
e pon~os selecinados para a cons~rução dos perris de 
composi çã:o. 
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3 pont.os int.ernos :fixos !3 pont.os int.ernos fixos 
prat.o s -0 1 26 prat..o 3 - 0"'16 c .. 10 • 0,5 .. 6 • o .. ao 
•• 15 • 0 .. 75 c .. 10 & 0,50 .. 13 -o,6B .. 16 -0,80 
Tabéla 6.B Rêsult..ados das simulações. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS F .. N.- F Q ' • Q 
ER v g R r v NP FATOR NEWTON- o G o o BROYDEN Y. r r ~ ~ r Q o Q 
RAPHSON v • • • v t o o n t n 
3 0,1 0,0306 0,0297 -3 B 1:04 0:04 0:05 NR 
3 0,2 0,0305 0,3030 -1 B 1:04 0:04 0:06 NR 
' 
3 0,3 0,0304 0,0301 -1 B 1:04 0:04 0:06 NR 
3 0,4 0,0304 0,0278 -9 B 1:04 0:04 0:05 NR 
3 o,s 0,0306 o,osos -1 B 1:04 0:04 0:04 A 
3 0,6 0,0305 0,0245 -20 B 1:04 0:03 0:03 A 
3 0,7 0,0305 0,0303 -1 B 1:04 0:04 0:04 A .. 
3 0,9 0,0308 0,0243 -21 B 1:04 0:03 0:02 B 
3 0,95 0,0308 0,0314 +2 NR 1:04 0:03 0:03 A 
5 0,1 0,0269 0,0261 -7 B 1:04 0:05 0:03 8 
s 0,2 0,0269 0,0261 -7 B 1:04 0:06 0:03 9 
5 0,3 0,0270 0,0252 -7 B 1:04 0:05 0:03 B 
5 0,4 0,0270 0,0253 -6 B 1:04 0:05 0:03 B 
5 o,s 0,0276 0,0269 -a B 1:04 0:06 0:04 B 
5 0,6 o 1.0270 0,0249 -9 B t :04 0:06 0:04 B 
5 0,7 0,0278 0,0258 -7 B 1:04 0:04 0:03 B 
5 0,9 0,0268 0,0268 o A 1 :04 0:04 0:04 A 
. 
l 
' 5 i 0,95 0,0276 0,0252 -9 B 1:04 0:04 0:03 B _i ___ 
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conl.inuaç:io da t.abela 9.8 
7 pont.os int..ernos fixos 9 pont..os int..ernos fixos 
prat..o 2 -o, 1 prat..o 2 -o, 1 .. 5 -0,26 .. 4 -0,2 .. 
8 - 0,40 
.. 6 -0,3 c .. 10 -0,50 .. 8 -0,4 .. 12 -0,60 c .. 10 -o.~ .. 15 -0,75 .. 12 -0,6 .. 18 -0,90 .. 14 -0,7 .. 16 -0,8 .. 18 -0,9 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS 
F ~ N.- F 
Q ' • Q 
ER 
v g R r v ' 
NP FATOR NEWTON-
o Q o o 
BROYDEN !< 
r r 
~ ~ r Q o Q 
RAPHSON 
v • • • v t o o . n t n 
7 0,1 0,1030 0,0195 -81 B 1:04 0:04 0:25 NR 
7 0,2 0,0195 0,0197 +1 NR 1:04 0:36 o: 15 B 
7 0,3 0,01-95 0,0196 +1 NR 1:04 o: 19 o: 15 B 
7 0,4 0,0196 0,0193 -1 B 1:04 0:18 0:24 NR 
7 0,5 0,0194 0,0196 +1 NR 1:04 0:14 0:14 A 
7 0,6 o ,0195 0,0195 o A 1 :04 0:29 0:39 NR 
7 0,7 0,0195 0,0200 +3 NR 1:04 0:34 o: 15 B 
" 7 0,8 0,0195 0,0195 o A 1:04 o: 18 o: 14 B 
7 0,96 0,0195 0,0194 -1 B 1:04 0:21 0:18 B 
9 0,1 0,0310 nl<c 1:04 0:09 - - - -converge 
9 o,s 0,0349 .. - - 1:04 o: 12 - -
9 0,.95 0,0464 .. - - 1 :04 0:22 - -
TEMPO DE CPU Cmin:seg) 
A • AMBOS; B • Broyden; NR ~ NewLon-Raphson 
e pont..os selecinados para a const..ruç~o dos perris de 
composição. 
a prat..o de aliment..açAo. 
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Como podemos observar, permaneceu a uniformidade dos 
desvios relativos quando variamos o fator inicial de temperatura. 
Ent~o. afim de se estabelecer se essa condição se deve ao fato de 
fixarmos os pontos de colocação, inclusive na alimentação, foram 
realizadas simulaç~es, utilizando-se o polinOmio de JACOBI. Esses 
resultados se encontram descritos na tabela 5.9. 
Desde que o comportamento para os desvios relativos se 
manteve na mesma faixa de valores, no caso de variarmos o fator de 
temperatura para cada número de pontos do polinômio de JACOBI, não 
indicaremos a fixação dos pontos de colocação como o mais 
vant.ajoso. Esta escolha rica desse modo vinculada a 
particularidade de cada sistema. 
As figuras 6.9 e 6.9 demonstram respecLivamenLe, quando 
um menor número de ponLos ~avorece uma precis~o mais e~icienLe nos 
exLremos da coluna em relaç~o ao modelo rigoroso, e vice e versa. 
EsLes grá~icos correspondem a resoluç:::io aLravés do polinOmío de 
JACOBI. Podemos. assim. consLaLar que a aproximaç~o de ambos para 
Loda a coluna n~o di~ere consideravelmenLe, sendo saLis~aL6ria; e 
porLanLo, resLa-nos avaliarmos qual das duas siLuações. o~erece 
uma redução do Lempo compuLacional mais signi~icaLiva. O primeiro 
caso aLende essa conveniência. e seu per~il de LemperaLura Lem um 
comporLamenLo geral muiLo bom. de acordo com a ~igura 5.10. 
A f'igura 5.11 mosLra o per~il de composiç~o para os 
ponLos escolhi dos • os quais s:ão represenLaLi vos dos resul Lados 
inef'icienLes que foram adquiridos ao fixarmos os ponLos de 
colocaç~o. 
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Tabela 5.9 Resul~ados das simulações. a= O e ~c O. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS 
- MODELO NEWTON- BROYDEN NP FATOR NEWTON- BROYDEN 
RAPHSON RIGOROSO 
RAPHSON 
4 o, 1 0,0027 0,0026 1:04 0:04 0:03 
4 0,2 0,0027 0,0026 1:04 0:04 0:03 
4 0,3 0,0027 0,0026 1:04 0:04 0:03 
4 0,4 0,0027 0,0027 1:04 0:04 0:03 
4 0,5 0,0027 0,0027 1:04 0:04 0:03 
4 0,6 0,0027 0,0029 1:04 0:04 0:04 
4 0,7 0,0027 0,0029 1:04 0:03 0:03 
4 0,8 0,0027 0,0028 1:04 0:03 0:03 
4 0,95 0,0027 0,0027 1:04 0:03 0:03 
6 O, 1 0,0011 0,0011 1:04 0:06 0:04 
6 0,2 o,oott 0,0011 1:04 0:06 0:04 
6 0,3 0,0011 0,0011 1:04 0:07 0:04 
6 0,4 0,0011 0,0011 1:04 0:07 0:04 
6 0,5 0,0011 0,0015 1:04 0:06 0:04 
6 0,6 0,0011 0,0012 1:04 0:07 0:05 
6 0,7 0,0011 0,0010 1:04 0:06 0:04 
6 0,8 0,0011 0,0015 1:04 0:05 0:05 
6 0,95 0,0011 0,0015 t :04 0:06 0:04 
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con~inuação da ~abela 5.9 . 
. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS 
NP F' ATOR NEWTON- MODELO NEWTON- BROYDEN BROYDEN RAPHSON RAPHSON RIGOR= 
8 o' 1 0,0010 0,0010 1:04 o' 10 0:06 
8 0,2 0,0010 0,0010 1,04 o' 10 o,o6 
8 0,3 0,0010 0,0010 1,04 o,o9 o,o6 
8 0,4 0,0010 0,0011 1:04 o' 12 o,o6 
8 0,5 0,0010 0,0011 L04 0:09 o,o6 
8 0,6 0,0010 0,0015 1,04 o' 12 o,o6 
8 0,7 0,0010 0,0012 1:04 0:09 0:06 
8 0,8 0,0010 0,0011 1:04 0:09 o,o6 
8 0,95 0,0010 0,0011 1,04 o,o9 o,o6 
10 o' 1 
não 
0,0141 1,04 o' 16 -converge ·-não 
10 0,2 " - - -converge 
10 0,5 " " - - -
10 0,95 " " - - -
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Figura 9.11 Perfil de composiç~o para metano!. q FATOR=0,8 
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5.3.3 EXEMPLO 3: ETANOL- C2)-PROPANOL- AGUA 
Est.e exemplo concerne um requisit..o int.eressant.e para o 
est.udo de dest.ilaç~o mult.iest.ágio. O número de prat.os da coluna é 
acentuado, assim dispomos de um sist.ema complexo para o emprego do 
modelo de ordem reduzida. 
As condições operacionais, ut.ilizadas nest.e exemplo, 
est~o expressas na t.abela 6.10. 
Tabela 5.10 Condições operacionais para a coluna de dest.ilaç~o. 
Exemplo 3 
Número de component.es 
Número de prat.os 
Vazão de dest.ilado CKmol/h) 
Razao de re~luxo 
Ericiência de Murphree 
Pressao C at.nü 
Ali ment.açao 1 
est.ágio 









et.anol = 0,55 
(2)-propanol = 0,05 
água -= 0,40 
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As simulações desenvolvi das com o uso do poli nómi o de 
JACOBI, · est.::lo represent-adas na 'Label a 5. 11. Aquelas cujos 
procedi ment.os se baseiam em f' i xar os pont.os de cal ocação, 
inclusive na alimen'Lação. podem ser vist.as na t.abela 5.12. 
Tabela 5.11 Result.ados das simulações. FA:YOR = 0,95 
DESVI OS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
F • N. - F 
DXS DXS a ' • a ER v g R ' v NP ALFA BETA o a o o Nevt on- Broyden 
% ' ' ~ a ' a o a 
Raphson v • • • v 
t o o n t n 
4 0,0 0,0 0,0034 0~0034 o A o: 15 0:03 0:02 B 
" 4 1, o o,o 0,0033 0,0029 -12 B o: 15 0:03 0:03 A 
4 2,0 o,o 0,0028 0,0035 +25 NR o: 15 0:03 0:03 A 
4 3,0 0,0 0,0034 0,0082 +141 NR o: 15 0:03 0:02 B 
4 5,0 o,o 0,0053 0,0054 +2 NR o: 15 0:06 0:07 NR 
4 o,o 1,0 0,0006 0,0006 o A o: 15 0:03 0:02 B 
4 0,0 2,0 0,0011 0,0016 +46 NR o: 16 0:03 0:02 B 
4 o,o 3,0 0,0053 0,0048 -9 B o: 15 0:03 0:03 A 
4 0,0 5,0 0,0131 0,0251 +92 NR o: 15 0:03 0:08 NR 
2 0,0 0,0 0,0054 0,0055 +2 NR o: 15 0:02 0:03 NR 
6 0,0 o,o 0,0025 0,0024 -4 B O: 1S 0:04 0:03 B 
8 0,0 0,0 0,0015 0,0014 -7 B o: 15 0:06 0:05 B 
" 10 o,o 0,0 0,0007 0,0009 +29 NR O: 1S 0:10 0:07 B 
10 2,0 0,0 0,0018 0,0034 +89 NR o: 15 0:10 0:08 B 
10 4,0 o,o 0,0051 não o: 15 0:40 - - - -conver. 
10 0,0 2,0 0,0014 0,0014 o A o: 15 o: 10 0:07 B .. 
10 o,o 4,0 0~0056 0~0056 o A O: 1S o: 10 0:07 B 
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4 pontos internos fixos 6 pont.os internos f'ixos 
prato 5 c 0,125 prato 6 = o .150 .. 15 ~ 0,375 .. 12 = 0~300 
o .. 25 = 0,625 .. 18 = 0,450 .. 35 - 0,875 o 25 - 0,625 .. 30 = 0,750 .. 36 c 0,900 
Tabela 5.12 Resultados das simulaç~es. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS F ~ N. F Q ' B Q 
ER v g R ' v NP FATOR NEWTON- o a o o BROYDEN " ' ' ~ ~ 
r 
a o a 
RAPHSON v • B • v T o o n T n 
4 o, 1 0,0025 0,0029 +16 NR o :15 0:03 0:04 NR 
4 0,2 0,0029 0,0028 -3 B o :15 0:03 0:04 NR 
4 0,3 0,0032 0,0028 -13 B o :15 0:02 ,0:03 NR 
4 0,4 0,0029 0,0028 -3 8 o :15 0:03 0:03 A 
4 0,5 0,0029 0,0029 o A o :15 0:03 0:03 A 
4 0,6 0,0029 0,0029 o A o :15 0:03 0:03 A 
4 0,7 0,0027 0,0031 +15 NR o :15 0:03 0:04 NR 
4 0,8 0,0029 0,0028 +4 NR o: 15 0:03 0:04 NR 
" 4 0,95 0,0029 0,0028 +4 NR o :15 0:03 0:03 A 
6 o, 1 0,0021 0,0019 -10 B o: 15 0:04 0:04 A 
6 0,2 0,0019 0,0019 o A o :15 0:04 0:04 A 
6 0,3 0,0020 0,0019 -5 B o :15 0:04 0:05 NR 
6 0,4 0,0019 0,0013 -32 B o :15 0:04 0:05 NR 
6 0,5 0,0021 0,0020 -5 B o :15 0:03 0:05 NR 
6 0,6 0,0019 0,0020 +5 NR o :15 0:04 0:05 NR 
6 0,7 0,0019 0,0017 -11 B o: 15 0:04 0:05 NR 
----
6 0,8 0,0021 0,0019 -10 B o :15 0:04 0:06 NR 
" 6 0,95 0,0019 0,0019 o A o :15 0:04 0:03 B 
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Continuação da tabela 5.12 
7 pontos internos 8 pontos internos 
pralo 5 ~ o' 125 prato 6 = o' 150 
" 10 = 0,250 " 10 = 0,250 
15 = 0.375 14 = 0,350 
20 = 0,500 18 = 0,450 
o 25 = 0,625 22 = 0,550 
30 = 0,750 o 25 = 0,625 
35 = 0,875 30 = 0,750 
" 34 = 0,850 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS F R N. F Q ' B Q 
ER v g R ' v 
NP FATOR NEWTON- o a o o BROYDEN % ' ' r ã ' Q o Q 
RAPHSON 
v s B • v 
f o o n t n 
7 o, 1 0,0053 0,0048 -9 8 o :15 0:04 0:04 A 
7 0,2 0,0053 0,0053 o A 0:15 0:04 0:03 B 
7 0,3 0,0053 0,0049 -a B o :15 0:04 0:04 A 
7 0,4 0,0052 0,0053 +2 NR o: 15 0:05 0:03 B 
7 0,5 0,0051 0,0053 +4 NR o :15 0:05 0:04 B 
7 0,6 0,0053 0,0052 -2 B o :15 0:05 0:04 B 
7 0,7 0,0053 0,0055 +4 NR o: 15 0:06 0:04 B 
7 0,8 0,0053 0,0052 -2 B o: 15 0:06 0:04 B 
7 0,95 0,0053 0,0052 -2 B o :15 0:06 0:04 B 
8 o, 1 0,0333 0,0241 -28 B o :15 0:08 0:06 B 
8 0,5 0,0352 0,0232 -34 B o :15 0:09 0:05 B 
" 8 0,95 0,0477 0,0246 -48 B 0:15 0:08 0:05 B 
A = AMBOS; B = BROYDEN; NR = NEWTON-RAPHSON; 
@ pont..os escolhidos para a elaboração dos perlís de 
composição e temperatura; 
o pralo de alimentação. 
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Fazendo-se uma análise sucin~a sobre as diferenças en~re 
o mét.odo de BROYDEN e NEWYON-RAPHSON, notamos nl:1io haver uma 
Lendência preferencial para um dos métodos. 
Os resultados nos desvios relat.ivos quando variamos o 
fator inicial de temperatura, permanecem prat.ícamenl.e constantes, 
nas simulaçeses que envolvem pont.os f'ixos. Como já f'oi discut.ido 
ant.eriorment.e, essa estabilidade n~o se torna exclusiva desse tipo 
de aplicação, pois verificamos o mesmo desdobramento, com as 
localizações arbitrárias do polinOmio de JACOBI. 
Cont.udo, observou-se o segui nt.e comport.ament.o para os 
perfís ilust.rados: 
As curvas apresentaram boas aproximações para os 
produt.os de base e de t.opo da cal una quando comparadas com a 
modelagem clássica. 
As Iigura 6.12 corresponde ao grálico de composiç~o com 
o uso do polinômio de JACOBI, most-rando que a disLribuiç~o com um 
menor número de ponLos de colocação, pode-se obLer um melhor 
aproveit-ament-o do que a designação de polinômios orLogonais com 
grau elevado. No enLanLo, a Iigura 5.13 mosLra uma sit-uação 
inversa, mas que a redução do Lempo de CPU para um maior número de 
ponLos, t-orna-se subst-ancialment-e mais deslavorável. o 
correspondent-e perlíl de Lemperat...ura apresenLa uma boa perlormance 
Cligura 5. 14). 
Na cont-inuidade, Lemos o perf'íl de composição para os 
pont-os selecionados na Labela 5. 12, conlorme Iigura 5.15. Os 
resul t.ados podem ser considerados Lão vant-ajosos quant-o aqueles 
int-roduzidos com os cálculos dos 
polinômio orLogonal . 
. _;.,-
pont-os por int.ermédio de 
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Assim. o per~íl de temperatura também foí plotado 
(figura 5.16). O comportamento em relaç~o ao modelo rigoroso segue 
a mesma tendência do per!il de composiç:io; inclusive os desvios 
maiores se concentram na mesma faixa do número de pratos. Porém. 
isto é de se esperar, desde que os cálculos de temperatura e 
composiçl{o são inl.erdependent.es. caracterizados pelo "método BP 
C bubl e pai nt) ". 
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5. 3. 4 EXEMPLO 4, ETIL-ACETATO - ETANOL - BlJITL-ACETATO 
Es~e exemplo con~ribui para avaliaç~o do e~ei~o da 
descontinuidade nos perfis da coluna, devido a existência de 
múltiplas aliment.aç~es. 
-As condições operacionais t.rabalhadas est.~o inseridas na 
ta bel a 5. 13. 
Tabela 5.13 Condições operacionais da coluna de destilação. 
Exemplo 4 
Número de componentes 
Número de pratos 
Vazão de destilado CKmol/h) 
Razão de rerluxo 
Eficiência de Murphree 
Pressão Cat..m) 
Ali ment.ação 1 
est.ágio 
vaz~o molar CKmol/h) 
composição 
A1 i ment.ação 2: 
estAgio 
vazão molar CKmol/h) 
composição 
Ali ment.ação 3 
estágio 










etil-acetato = 0,0 
et.anol = 0,0 
butil-acetato = 1,0 
9 
1,0 
eLil-ace~ato = 0,0 
et.anol = 0,0 
but.il-acet.at.o = 1,0 
15 
1,0 
etil-acet.ato = 0,5 
et.anol = 0,5 
but.il-acet.at.o = 0,0 
A seguir. apresentamos as tabelas 5.14 e 5.15. com os 
resultados das simulaçE5es desenvolvidas respecl.ivament.e com os 
pont..os escolhidos at.ravés do polínOrnio de JACOBI. e com a Iixação 
dos pont.os de colocação. incluÍndo-se as alimentaçE5es. 
Tabela 5.14 Result.ados das simulaçE5es. FATOR = 0,95 
DESVI OS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
F ~ N. F 
DXS DXS d ' • d ER v g R ' v NP ALFA BETA o o o o Ne-..,lon- Broyden 
% ' ' ~ ~ ' o o o 
Ro.phson v • • • v y o o n y n 
4 0,0 0,0 0,0146 0,0146 o A o: 13 0:03 0:03 A 
" 4 1 ,O 0,0 0,0051 0,0049 -4 8 o: 13 0:05 0:03 8 
4 2,0 0,0 
não não - - - -- -conver. conver . 
4 3,0 o,o 0,0295 .. - - o: 13 0:04 - -
• 4 5,0 0,0 0,0146 0,0121 -17 8 o: 13 0:08 0:32 NR 
4 0,0 1,0 0,0130 0,0119 -9 8 0:13 0:03 0:05 NR 
4 0,0 2,0 0,0126 0,0068 -46 8 0:13 0:03 0:05 NR 
4 0,0 I 3,o 0,0322 0,0057 -82 8 0:13 0:03 0:11 NR 
4 0,0 5,0 0,0359 0,0419 +17 NR 0:13 0:05 0:07 NR 
2 o,o 0,0 
não não - - - - - -conver. conver. 
6 0,0 0,0 0,0017 0,0016 -6 B o: 13 0:05 0:04 B 
8 0,0 0,0 0,0159 0,0163 +3 NR o: 13 0:06 0:05 B 
10 0,0 0,0 0,0051 0,0053 +4 NR o: 13 o :09 0:05 B 
10 2,0 0,0 
nl<o nl<o - - - - - -conver. conver. 
10 4,0 0,0 .. .. - - - - - -
" 10 0,0 2,0 0,0008 o ,0011 +38 NR o: 13 0:07 0:05 B 





3 pon~os internos fixos 
prato .. 3 - 0,1153846 9 • o ,3461538 





5 pontos internos fixos 
prato 3 - o ,11538460 .. 9 • 0,34615380 .. 12 • 0,4615384 .. 15 -0,5769230 .. 19 -0,7307692 23 • 0,8846153 
Tabela 6.16 Resultados das simulaç~s. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS 
F ~ "· - F " ' • " ER v g Jt T v 
NP F' ATOR NEWTON-
o " o o BROYDEN X T T ~ * 
T 
" o " RAPHSON v • • • v t o o n t n 
3 o ,1 0~0849 0,0847 o A o :13 0:07 0:05 B 
3 0,2 0,2287 0,0847 -63 B 0:13 o: 12 0:11 B 
3 0,3 0,0849 0,0848 o A 0:13 0:03 0:02 B 
3 0,4 0,0841 0,0847 +1 NR 0:13 0:03 0:04 NR .. 3 0,5 o, 1485 0,0846 -43 B 0:13 O: 18 0:08 B 
3 0,6 0,0840 0,0847 +1 NR 0:13 0:11 0:03 B 
3 0,7 0,0851 0,0853 o A 0:13 0:03 0:06 NR 
3 0,8 0,0851 0,0842 -1 B 0:13 0:03 0:08 NR 
3 0,95 0,1626 0,08!53 -48 B o :13 0:08 0:03 B 
6 o ,1 0,0116 0,0139 +20 NR o :13 0:12 0:06 B 
6 0,2 0,0115 0,0111 -4 B 0:13 o: 12 0:05 B 
6 0,3 0,0113 0,0118 +4 NR 0:13 0:11 0:06 B 
6 0,4 0,0112 0,0131 +17 NR o :13 0:11 0:06 B .. 
6 0,5 0,0118 0,0119 +1 NR o :13 0:11 0:05 B 
6 0,6 0,0110 0,0126 +15 NR 0:13 0:06 0:05 B 
6 0,7 0,0120 0,0116 -3 B 0:13 0:11 0:06 B 
6 0,8 0,0113 0,0139 +23 NR 0:13 0:08 0:04 B 
6 0,95 0,0116 0,0110 -5 B o: 13 0:04 0:04 A 
.., 
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cont.inuação da t..abela 5.15 
8 pont.os in ler nos f'ixos 12 pont..os int.ernos fixos 
" prat.o 3 = 0,11538460 " prat..o 3 = 0,11538460 " 6 = 0,23076920 " 5 = 0,19230760 
" " 9 = 0,34615380 " 7 = 0,26923070 " 12 = 0,4616384 " " 9 a 0,34615380 
" " 15 = 0,5769230 11 = 0,4230769 " 18 = 0,6923076 " 13 = 0,5000000 
21 = 0,8076923 " " 15 = 0,5769230 " 24 = 0,9230769 " 16 = 0,6153846 
" 18 = 0,6923076 
20 = 0,7692307 
" 22 = 0,8461538 
" 24 = 0,9230769 





F ~ N.- F 
a c • a 
ER 
v g R T v 
FATOR NEWTON-
o a o o 
BROYDEN :-. T T ~ ~ T a o a 
RAPHSON 
v s s e v 
t o o n f n 
0,5 0,0177 0,0188 +5 NR 0:13 0:08 0:05 B 
0,5 não não - - - - - -converge converge 
• A .,. AMBOS; B • BROYDEN; NR • NEWTON-RAPHSON; 
* t..empo de processament..o maior que o modelo rigoroso; 
0 pont.os escolhidos para a elaboração dos perris de 
composição; 
o prat..o de aliment.ação. 
Acompanhando a f'igura 5.17. a qual se ref'ere ao perfil 
de composição quando aplicamos o polinOm.io de JACOBI. t.emos que 
apesar da exat.idão com quat.ro pont..os nos e~remos da coluna seja 
superior do que com dez. este último concerne uma precis:io mais 
eficien~e ao longo da coluna. O fa~o ci~ado não se Lorna van~ajoso 
para o presente objeto de estudo. 
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A figura 5.19 já mos~ra a influência da localizaç~o dos 
ponLos de colocação, pois o novo arranjo dos dez ponLos, faz com 
que a precisão se Lorne superior do que aquela com quaLro pon~os. 
Lembrando que o in~eresse para des~ilaç~o no esLado eslacionário, 
concenLra-se na análise dos produLos de Lapa e de base. 
Nesle exemplo, a opç~o de fixar os ponlos de colocaç~o 
nas alimenlaç~es, nao contribuiu para a otimização dos resultados. 
Em consequência, o comportamento geral para os perfis foi 
insatisfatório, desde que os valores de DXS se apresentaram 
maiores que um por cento. A figura 5.19 representa graficamente, o 
afastamento do modelo de ordem reduzida para o rigoroso. Os pontos 
escol h idos traduzem bem essas di Ierenças. sendo represenl.al.i vos 
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Figura 5.18 Perríl de composição para e-aceLaLo o 4(1.0) A 10(0.2) 
0.70 
c 
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FiguJa 5.19 Perfil de composição para e-aceLaLo. FATOR= 0.5 
-··- ._____ __ _ 
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5.3.5 EXEMPLO 5: ÁGUA- ETANOL- C1)-PROPANOL 
Destacamos este exemplo. com o propósito de determos um 
pouco mais, sobre o efeito de fixarmos os pontos de colocaç~o na 
ali mentaç~o. 
As condições operacionais estão descrilas na -labela 
5.16. 
Tabela 6.16 Condiç~es operacionais da coluna de destilação. 
Exemplo 9 
Número de componenles 
Número de pralos 
Vazão de destilado CKmol/h) 
Raz~o de refluxo 
_Eficiência de Murphree 
Pressão C at.m) 
Ali ment.ação 1 
estágio 










água = 0.6 
etano! = 0.2 
(1)-propanol = 0.3 
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A avaliaç~o da influência do número e das localizações 
dos pontos de colocação, pode ser realizada, consul t.ando-se as 
tabelas 6.17 e 5.18. 
Tabela"5.17 Resultados das simulações. FATOR = 0,8 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
F ~ N. F 
DXS DXS Q ' B Q ER v g R ' v NP ALFA BETA o Q o o Nevi.or.- Broydel"\ 
% ' ' ~ ~ ' Q o Q 
Ra.pheon v • • • v 
f o o n f n .. 
4 0,0 0,0 0,0013 0,0010 -23 B 0:09 0:02 0:03 NR 
4 1 ,O o,o 0,0011 0,0012 +9 NR 0:09 0:03 0:03 A 
4 2,0 0,0 0,0120 0,0010 -92 B 0:09 0:02 0:04 NR 
4 3,0 0,0 n"o 
i'l~o - - - - - -conver. conver. 
* 4 5,0 0,0 0,2672 0,0393 -85 8 0:09 0:05 0:26 NR 
4 0,0 1,0 0,0034 0,0020 -41 8 0:09 0:02 0:02 A 
* 4 0,0 2,0 0,0226 0,0194 -14 8 0:09 0:02 0:09 NR 
4 0,0 3,0 0,0552 0,0052 -90 B 0:09 0:04 0:04 A 
* 4 0,0 5,0 0,0903 0,1071 +19 NR 0:09 0:02 0:10 NR 
2 0,0 0,0 0,0636 n"o 0:09 0:03 - - - -conver. 
6 0,0 0,0 0,0004 0,0009 +125 NR 0:09 0:05 0:03 B 
8 0,0 0,0 0,0013 0,0013 o A 0:09 0:05 0:04 B 
10 0,0 0,0 0,0012 0,0038 +216 NR 0:09 0:07 0:05 8 
10 2,0 0,0 n"o n"o - - - - - -conver. conver. 
10 4,0 o,.o 0,0081 .. - - 0:09 0:20 - -.. 




3 ponLos inte~nos fixos 
5 ""' 0,25 
10 = 0,5 
15 = 0,75 o 
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5 pontos internos fixos 
prato g • o' 15 
" 6 = 0,30 
" 10 = 0,50 
" 14 -0,70 " 17 = O,B5 
Tabela 5.18 Ressultados das simulaç~es. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS F ~ N. F • ' • • 
ER v ~ R ' v 
NP FATOR NEWTON- o • o o BROYDEN X ' ' ~ ~ ' • o • 
RAPHSON v • • • v f o o n t n 
• g o, 1 0,0875 0,0564 -36 B 0:09 0:08 o: 16 NR 
* 3 0,2 0,0434 0,0524 +21 NR 0:09 0:05 0:22 NR 
3 o,g 0,0629 o ,0111 -82 B 0:09 0:04 {): 08 NR 
3 0,4 0,0137 0,0293 +114 NR 0:09 0:08 0:04 B 
* 3 0,5 0,0633 0,0369 -42 B 0:09 0:06 o: 19 NR 
! 
* g 0,6 0,0336 0,0180 -46 NR 0:09 o: 10 0:27 NR 
* 3 0,7 0,0212 0,0572 +170 NR 0:09 0:20 0:20 A 
* g 0,8 0,0455 0,0414 -9 B 0:09 0:07 o: 18 NR 
3 0,95 0,0096 
n:io 
0:09 0:04 - - - -converge 
5 o, 1 0,0097 0,0106 +9 NR 0:09 0:03 0:04 NR 
5 0,2 0,0097 0,0106 +9 NR 0:09 0:09 0:04 NR 
5 o,g 0,0097 0,0106 +9 NR 0:09 0:03 0:04 NR 
5 0,4 0,0096 0,0105 +9 NR 0:09 0:03 0:04 NR 
5 0,5 0,0096 0,0104 +8 NR 0:09 0:03 0:04 NR 
5 0,6 0,0095 0,0079 -18 B 0:09 0:03 0:02 B .. 
5 0,7 0,0094 0,0099 +5 NR 0:09 0:03 0:03 A 
5 0,8 0,0106 0,0119 +12 NR 0:09 0:03 0:03 A 




















7 pontos internos fixos 
t.abela 5.18 
o 
prat.o 3 • 0,15 
.. 6 = 0,30 
.. 9 - o .45 
... 10 • 0,50 
.. .. 
13 - 0,65 
16 - o,so 
19 • 0,95 




BROYDEN "' RAPHSON 
0,1 0.-0047 0,0072 +53 
0,2 0,0047 0,0081 +72 
0,3 0,0047 0,0074 +57 
0,4 0,0046 0,0086 +87 
0,5 0,0046 0,0082 +78 
0,6 0,0046 0,0089 +94 
0,7 0,0352 0,0044 -88 
o,8 0,0051 o,oost +59 
0,95 0,0051 0,0046 -10 
0,1 0,0200 n"o -converge 
0,2 0,0200 .. -
0,3 0,0286 .. -
0,4 0,0265 .. -
0,5 0,0187 .. -
0,6 0,0196 .. -
0,7 0,0299 .. -
0,8 0,0222 .. -
0,95 0,0263 .. -
9 pont.os int.ernos 
prat.o 2 • o ,1 
4 • 0,2 .. 6 • 0,3 .. 8 • 0,4 
o .. 10 • 0,5 .. 12 -0,6 .. 14 • 0,7 .. 16 • 0,8 .. 18 • 0,9 
TEMPO DE CPU 
F ~ N. 
Q ' B v g R r o Q o 
r r ~ ~ Q o 
v • • • r o o n n 
NR 0:09 0:06 0:06 
NR 0:09 0:06 0:05 
NR 0:09 0:06 0:05 
NR 0:09 0:06 0:05 
NR 0:09 0:06 0:05 
NR 0:09 0:07 0:05 
B 0:09 0:06 0:07 
NR 0:09 0:06 0:04 
B 0:09 0:07 0:04 
- 0:09 0:08 -
- 0:09 0:08 -
- 0:09 0:08 -
- 0:09 0:11 -
- 0:09 0:06 -
- 0:09 0:08 -
- 0:09 0:08 -
- 0:09 0:09 -































A = AMBOS; 8 -. BROYDEN; NR • NEWTON-RAPHSON; 
• Lempo de processamenlo maior que o modelo rigoroso; 
e pon~os escolhidos para a olaboraç~o dos porris do 
composição;. 
o prat.o de alimenlaç~o. 
Como podemos observar, nllo exist.e diferenças 
significat.i vas ent.re os resul t.ados do método de BROYDEN e o de 
NEWTON-RAPHSON. Ist..o reproduz a mesma ca.rac"lerist..ica da maioria 
dos exemplos cit..ados. 
Os gráficos apresent..ados nas figuras 5.20 e 5.21, 
demonst..ram nc;.s;t..a ordg.m, quando a. oscolha dê um m&nor número de 
pon"los de colocaç~o. possui uma pr.ecisão melhor do modelo. nos 
ext.remos da coluna, e vice-versa. Para visualizar est...a diferença 
na f'igura 6.21. onde é quase impercept..ivel, f'oi elaborado o 
gráfico dos desvios da composição da fase liquida ao longo da 
coluna. Ele es~á represen~ado na ~igura 5.22. En~ão. ~ica eviden~e 
nes~es sis~emas. u~ili2ando o polinOmio de JACOBI, que os desvios 
maiores para modelo prat..o a prato. compreende a vizinhança do 
prat..o de aliment..ação. 
A al t.erna~í va de os pont.os, inclusivo na 
aliment.aç~o. promoveu razoavelment.e. uma diminuiç~o do efeit..o da 
descont..inuidade para est..e exemplo. Ist..o pode ser verificado na 
figura 5. 23. No enl.ant..o. a grande vant..agem est..ã na redução no 
t..eropo de processament.o alcançada por cinco pont..os de colocaç:l.o 
int..ernos. com desvios médios das composiç~es molares das corrent.es 
d9 saída sat.isfat.6rios. Desl.g. modo, permil.g. uma ul.ili:zação mais 




















4 pontos do coloco9Õo 
10 pontos de coloca~áõ 
-numero de pratos 



















4 pontos de coloca9Õo 
10 pontos de colocor;:éõ 
, 
numero de pratos 
Figura 5.21 Perfil de composiç~o para água. o 4C0.0) + 10C0.4) 
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0.02 
" .._ + 
D -
D 
0.01 - o ++ E 
o ++ oD ,o o 
o o + o+ + o-
J~,,. o 0.00 n +o o o .._ ô 'n~mljl!f+ .... DO + 
. ++ o 
"O 
o -0.01 
4 pontos de colocação > o 
(!) + 10 pontos de colocação 
(j) 
"O 
-0.02 'I . ' o 5 10 15 20 25 
' ' . numero de estog1os 

















O 5 pontos de colocação 
.t:> 7 pontos de coloca<;:ÕO 
5 10 15 
' numero de pratos 
20 
Figura 5.23 Perril de composiç~o para água. FATOR • 0.7 
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5.3.6 EXEMPLO 5: METIL-ACETATO- METANOL- ÁGUA 
Nest.e t.ópico, veremos result.ados muit.o bons para os 
sist.emas t.rabalhados. em t.ermos da do tempo de 
processament.o, chegando a quinze vezes menor q~e o modelo prat.o a 
prato. Principalment.e • pelo aspecto da complexidade do esquema de 
dest.ilaç~o. mult.icomponent.e e apresentando t.res alimentações. 
A escolha arbit.rária dos pontos de colocaçAo, Cixando-os 
inclusive nas aliment.ações, merece uma at.enç~o especial, pois 
suavizou as descont.inuidades nas proximidades dessas localizações. 
As condições oper acionais podem s·er observadas na t.abel a 
5.19. 
Os resultados para as simulações desenvolvidas. no caso 
dos cálculos dos pontos de colocaçao através de poli nOnti o 
ortogonal, encont..r am-se na t..abela 5.20. Aqueles. cujos 
procediment-os consist.em em fixar os pont.os de colocaç~o. est.~o 
contidos na t.abela 5.21. 
Antecedendo a análise dos grá:ficos propostos, t.emos a 
média dos desvios das corrent.es de t.opo e de base da coluna baixa, 
igual a 0,0010 para quat.ro pont.os de colocaç:io; além disso, houve 
uma drást.ica diminuiçao de t.empo comput.acional (figura 5.24). ~o 
condiç~es melhores do que dez pont.os. Verificou-se t.ambém um 
afast.ament.o maior para o modelo prat.o a prat.o na regi~o onde est.~o 
inseridas as aliment.ações. 
Dependendo do interesse sobre o assunt.o. quando fixamos 
os cinco pont..os de colocaç:llo, dent.ro dos quais. incluem-se as 
ali ment.açi5es, t.emos o afast.ament.o c i t.ado no parágrafo ant.er i or, 
amenizado (figura 5.25). O desvio DXS cont.inua bom, igual a 
•--~--
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0.0063,apenas houve um aumen~o no ~empo compu~acional. o qual n~o 
compromete o modelo de ordem reduzida. sendo o valor ainda mui to 
baixo. 
Tabela 5.19 Condições operacionais de coluna de dest..ilaç:io. 
Exemplo 6 
Número de componentes 
Número de pratos 
Vaz~o de destilado CKmol/h) 
Raz~o de refluxo 
Eficiência de Murphree 
Pr ess~o C a t..m) 
A1 i ment..aç~o 1 
estágio 
vaz~o molar CKmol/h) 
composiç~o 
Ali ment.aç~o 2 
estágio 
vaz3o molar CKmol/h) 
composiç:io 
Ali ment.aç:io 3 
est..ãgio 












met.anol • 0,0 




met.anol - o.o 




met..anol - 0.6 





Figura 6.20 Resul~ados das simulações. FATOR • 0.95 
' 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO 1EMPO DE CPU 
F ~ H.- F 
DXS DXS 
a ' • a 
ER v g R r v 
NP ALFA BETA 
o a o o 
Nevt.on- Broyden 
" 
r r ~ l! r a o o 
Ro.pheon v • • • v 
t o o n ! n 
4 0,0 0,0 0,0066 0,0023 -65 B 0:31 0:04 0:04 A 
4 1,0 o,o 0,0129 0,0103 -16 B 0:31 0:04 0:04 A 
4 2,0 o,o 0,0054 0,0040 -26 B 0:31 0:04 0:03 B 
4 3,0 0,0 0,0024 0,0024 o A 0:31 0:02 0:02 A .. 
4 5,0 0,0 0,0010 0,0010 o A 0:31 0:02 0:02 A 
4 0,0 1,0 0,0099 0,0056 -44 B 0:31 0:04 0:04 A 
4 0,0 2,0 0,0078 0,0041 -55 B 0:31 0:04 0:03 B 
4 0,0 3,0 0,0084 0,0077 -8 B 0:31 0:04 0:02 B 
4 o,o 5,0 0,0183 0,0265 +45 NR 0:31 0:03 0:05 NR 
2 o,o 0,0 0,0069 0,0024 -65 B 0:31 0:03 0:02 B 
6 0,0 o,o 0,0052 0,0010 -81 B 0:31 0:06 0:06 A 
8 o,o 0,0 0,0060 0,0039 -36 B 0:31 0:10 0•07 .. B 
10 o,o o,o 0,0064 0,0026 -59 B 0:31 o: 14 0:10 B 
10 2,0 0,0 0,0020 0,0021 +5 NR 0:31 0:09 0:07 B 
10 4,0 o,o 0,0030 0,0030 o A 0:31 0:09 0:07 8 
10 o,o 2,0 0,0071 0,0023 -68 B . 0:31 0:14 o: 12 B .. 
10 o,o 4,0 0,0158 0,0148 -6 B 0:31 o: 14 0:08 B 
-_:... 
__ , --- ,_ 
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3 pontos internos !'i xos 5 pontos internos !'ixos 
c prato 3 • 0,12 c prat.o 3 - 0,12 
c .. 8 • 0,32 c .. 8 - 0,32 
c .. 13 • 0,52 c .. 13 • 0,52 .. 18 • 0,72 .. 23 • 0,92 
Tabela 5.21 Resultados das simulações. 
. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS F • N.- F Q ' B Q 
ER v g R r v 
NP FATOR NE\ITON- o 
Q o o 
BROYDEN "' 
r r ~ li r o o o 
RAPHSON v • • • v t o o n t n 
3 o' 1 0,0097 0,0098 +1 NR 0:31 0:02 0:02 A 
3 0,2 0,0097 0,0096 -1 B 0:31 0:02 0:02 A 
3 0,3 0,0097 0,0097 o A 0:31 0:02 0:03 NR 
3 0,4 0,0097 0,0100 +31 NR 0:31 0:02 0:02 A 
•a 0,5 0,0097 0,0097 o A 0:31 0:02 0:02 A 
3 0,6 0,0482 0,0096 -ao B 0:31 0:02 0:01 B 
3 0,7 0,0405 0,0482 +19 NR 0:31 0:02 0:02 A 
3 0,8 0,0097 0,0096 -1 B 0:31 0:02 0:02 A 
3 0,95 0,0097 0,0097 o A 0:31 0:03 0:02 B 
5 O, 1 0,0053 0,0055 +4 NR 0:31 0:12 0:04 B 
5 0,2 0110053 0,0053 o A 0:31 0:13 0:03 B 
5 0,3 0,0053 0,0053 o A 0:31 0:14 0:05 B 
5 0,4 0,0227 0,0053 -77 B 0:31 0:12 0:06 B .. 5 0,5 0,0349 0,0053 -85 B 0:31 o: 11 0:09 NR 
5 0,6 0110425 0,0053 -88 B 0:31 0:10 0:09 B 
5 0,7 0,0063 0,0066 +4 NR 0:31 0:07 0:03 B 
5 0,8 0,0053 0,0053 o A 0:31 0:06 0:04 B 





con~inuação da ~abela 6.21 
e pon~os in~ernos ~ixos 
o pra~o 3 • 0,12 
00 6 - 0,24 
" 
00 9 - 0,32 
00 1'1 -0,44 
" 
.. 13 -0,52 00 16 -0,64 00 19 -0,76 00 22 -0,88 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO 
DXS DXS 
ER 
FATOR NEWTON- BROYDEN " RAPHSON 
o,s 0,0204 0,0296 o 
0,95 0,0291 0,0292 o 
F ~ 
Q ' v g o 
r r 




TEMPO DE CPU 
N. F • Q R r v 
Q o o 
~ ~ r Q • • v o n t n 
0:07 0:06 B 
0:09 0:08 B 
A = AMBOS; B =-= BROYDEN; NR ""' NEWTON-RAPHSON; 
* ~empo de processaman~o maior que o modelo rigoroso; 
e pont.o escolhido para a construç::io do perfil de 
composição; 
o prato de alimentaç~o. 
o 
"O ·-













o 4 pontos de colocação 





























3 pontos do colocaçâõ 
5 pontos da colocoçâõ 
a pontos de colocação 
20 25 
numero de pratos 
3D 
Figura 5.25 Perril de composiç~o para metil-acetato. FATOR • 0,5 
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6. 3. 7 EXEMPLO 7: METI L-CI CLOHEXANO - TOLUENO - FENOL 
EsLe exemplo roi selecionado. por se LraLar de uma 
destilação de uma mistura mullicomponent.e, onde a configuração da 
co! Ufla apr esent.a dua:; ali ment.aç.Des. Desse modo. t.or na-se um 
sistema de estrutura complexa. no qual constataremos se as 
vantagens do emprego do modelo de ordem reduzida prevalecem. 
As condiçeses de operaç:ío da coluna est.Ao t..abeladas em 
6.22. 
Figura 5.22 Condições operacionais da coluna de destilação. 
Exemplo 7 
Número de componentes 
Número de pratos 
Vaz~o de destilado CKmol/h) 
Razão de refluxo 
Eficiência de Murphree 
Pressão C at.m) 
Ali ment.ação 1 
est..âgio 
vazão molar CKmol/h) 
composição 
Ali ment.ação 2 
est.ágio 










m-ciclohexano • 0,0 
tolueno • 0,0 
f"enol • 1,0 
15 
23,26 
m-ciclohexano • 0,5 
tolueno • 0,5 
fenol = 0,0 
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A Labela 5.23 representa as simulaçi:ies realizadas 
utilizando o polinômio de JACOBI. Tres pontos foram escolhidos 
para a const.ruç:l!.o dos gráf'icos de composição, os quais est.:l!.o 
present.es nas f'iguras 5. 26 e 5. 27. Cada qual indicando nesta 
ordem. uma maior precis:l.o nos extremos da c:C?luna, para um menor 
nómero de pontos de colocação e o ~utro cor-respondendo a 
comport.ament.os similares. A f'inalidade é de demonstrar a 
diversidade nos resultados. O tempo de processamento. no entanto, 
sobressai como uma redução mais eficiente para um menor número de 
pont.os. Da.í, est.a alternativa of'erece mehores condiçi5es para a 
ot.imizaç:to e o controle de processos. Um acompanhamento dos 
desvios relativos à modelagem prato a prato para o gráf'ico 5. 26, 
podem ser vistos na ~igura 5.28. Observa-se ~ambém maiores desvios 
nas proxirrúdades das alimen~ações. 
A tabela !5. 24 apresen~a os resul ~ados das simulaçeses, 
quando arbitramos os pontos de colocaç~o. incluindo-se as 
alimentaç~s. De um modo geral, os resultados ~oram insuficientes 
e não determinaram qualquer vantagem sobre o sistema anteriormente 
discutido. Além disso, divergem das conclusões observadas no 
exemplo 6. N~o houve, ent:io, uma di mi nu! ção do efeito da 
descontinuidade gerada pelas alimentações da coluna; assim, 
veri~ica-se que esta propriedade é bem especifica de cada sistema. 
Referindo-se ainda à quest:S.o anterior. a figura 6. 29 
apresenta os desvios dos perfis de composiç~o para os pontos 
escolhidos. Eles demonstram que a aplicaç:io do modelo de ordem 
reduzida n:io é condizente para este caso. 
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Tabela 5.23 Resul~ados das simulaç~es. FATOR • 0.95 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
F .. N.- F 
DXS DXS 
~ ' B ~ 
ER v 2 .. r v NP ALFA BETA o ~ o o Nevlon- Broyden 
" 
r r ~ ~ r 
Ro.phaon 
Q o Q 
v • • • v t o o n t n .. 
4 o,o o,o 0,0036 0,0034 -3 B 0:14 0:03 0:03 A 
4 1 ,O 0,0 0,0145 0,0126 -14 B 0:14 0:04 0:05 NR 
4 2,0 o,o 0,0091 nl!.o B o: 14 0:14 - - -conver. 
4 3,0 0,0 0,0186 .. - - 0:14 0:03 - -
4 5,0 0,0 o' 1186 .. - - 0:14 0:05 - -
4 0,0 1,0 0,0063 0,0061 -3 B 0:14 0:03 0:03 A 
4 o,o 2,0 o ,0119 0,0123 +3 NR 0:14 0:03 0:03 A 
4 0,0 3,0 0,0189 0,0192 +2 NR 0:14 0:04 0:04 A 
4 o,o 5,0 0,0423 0,0387 -9 B 0:14 0:04 0:06 NR 
2 o,o 0,0 0,0168 nl!.o 0:14 0:02 - - - -conver. 
6 0,0 0,0 0,0014 0,0019 +36 NR 0:14 0:04 0:04 -
8 0,0 o,o 0,0027 0,0028 +4 NR o: 14 0:07 0:06 B .. 
10 0,0 0,0 0,0030 0,0031 +3 NR o :14 0:12 0:08 A 
10 2,0 0,0 0,0168 
nl!.o 
0:14 o: 19 - - - -conver-. 
10 4,0 0,0 
nl!.o nl!.o - - - - - -conver. conver. 
10 0,0 2,0 0,0031 0,0032 +3 NR 0:14 0:12 0:08 B .. 10 0,0 4,0 0,0097 0,0097 o NR 0:14 0:11 0:11 A 
e pont.os escolhidos para a const.ruç:§.o dos grâf'icos de 
composiça.o. 
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2 pontos internos rixos 4 pont.os internos fixos 
c prato 10 • 0,4761904 prato 5 • 0,23909520 
o .. 15 K 0.-7142857 c .. 10 -0,4761904 
o .. 15 • 0,7142857 
.. 20 -0,9523909 
Tabela 5.24 Resultados das simulações. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS F .. N.- F Q ' • Q 
ER v g R T v NP FATOR NEWTON- o Q o o BROYDEN >: T T ~ ~ T o o o 
RAPHSON 
v • • • v t o o n t n 
2 o ,1 0,0240 ""o 0:14 0:07 - - - -converge 
2 0,2 0,0234 .. - - 0:14 0:13 - -
2 0,3 0,0241 .. - - 0:14 o: 17 - -
2 0,4 0,0220 .. - - ·o:14 0:09 - -
2 0,5 0,0211 .. - - 0:14 0:03 - -
2 0,6 0,0208 .. - - 0:14 0:08 - -
2 0,7 0,0241 .. - - 0:14 0:03 - -
2 0,8 0,021!5 .. - - o: 14 0:03 - -
2 0,95 0,0241 .. - - o :14 0:02 - -
4 0,1 0,0168 0,0168 o A 0:14 0:04 0:03 B 
4 0,2 0,0168 0,0169 o A 0:14 0:03 0:04 NR 
4 0,3 0,0168 0,0168 o A o :14 0:04 0:03 B 
4 0,4 0,0168 0,0168 o A 0:14 0:05 0:05 A 
4 0,5 0,.0167 0,0168 +1 NR 0:14 0:06 0:05 B 
4 0,6 0,0168 0,0168 o A 0:14 0:03 0:04 NR 
4 0,7 0,0168 0,0167 -1 B 0:14 0:06 0:12 NR 
r---
4 0,8 0,0168 0,0168 o A 0:14 0:02 0:03 NR 















con~inuaç~o da labela 6.24 
6 pontos int.er.nos f'ixos B pontos internos f'ixos 
prato 3 -o' 14285710 prato 2 g 0,09523800 
" 6 • 0,28571420 " 4 • 0,19047610 
c " 10 -0,4761904 " 6 -0,28571420 
" 13 • 0,6190476 c " 10 • 0,4761904 
c .. 15 • o' 7142857 " 13 -0,6190476 
" 18 • 0,8571428 o " 15 • 0,7142857 .. 17 -0,8095238 
" 19 • 0,9047619 
DESVICG PARA O MODELO RIGOROSO 'IEMPO DE CPU 
DXS DXS 
F ~ N.- F 
d ' B Q ER v g R r v FATOR NEWTON- o Q o o BROYDEN % r r !; ·li r Q o Q 
RAPHSON 
v • • • v 
t o o n t n 
o' 1 0,0205 0,0206 o A o: 14 0:07 0:04 B 
0,2 0,0194 0,0226 +17 NR 0:14 0:05 0:11 NR 
0,3 0,0207 0,0208 o A 0:14 0:05 0:04 B 
0,4 0,0198 0,0207 +5 NR o :14 o: 10 0:06 B 
0,5 0,0221 0,0231 +5 NR 0:14 0:05 0:07 NR 
0,6 0,019!5 0,0201 +3 NR 0:14 0:04 0:04 A 
0,7 . o ,0193 0,0209 +8 NR 0:14 0:04 0:04 A 
0,8 0,0203 0,0203 o A o :14 0:04 0:03 B 
0,95 0,0232 0,0207 -11 B 0:14 0:06 0:06 A 
0,5 0,0287 
n,.o 
0:14 0:06 - - - -converge 
0,96 0,0408 0,0414 +2 NR 0:14 0:09 0:06 B 
A • AMBOS; 8 !SI BROYDEN; NR 1111: NEWTON-RAPHSON; 
* tempo de processamento maior que o modelo rigoroso; 
e ponto escolhido para a construç5o do perf'il de 
composição; 











A. pontos da colocoçÕo_ 





o 5 10 15 
' numero de pratos 
20 25 
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o 4 pontos de colocCIÇÕ~ 
+ 10 pontos de colocaçoo 
5 10 15 
' numero de pratos 
20 25 











I O 0.08 










D 4 pontos de colocação 
â 1 O pontos de colocação 
-0.24~0~ .. onnonn.,51nn,.rnT1r0noronooonl5,.,,no,ono2~'oT"n"~'non~~25 
' numero de estagias 
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Figur-a !5.29 Desvios relat.ivos p/ o rigoroso. c 4CO,OJ A 10<0,4) 












"' 6 D 
o 
o o o 
o 
"' o o 
o 
o 











o 4 pontos do colocação 
A 6 pontos de colocaçaõ 
t~~~~-r.-.-.-,-,-,-,-,o~~B~po~n:to~s~d~o~co~l~o~c~aç~a~õ~ 0.00-
o 5 10 15 20 25 
' numero de pratos 
Figura 6.29 Perfil de composiç~o p/ m-ciclohexano. FATOR • 0,96 
97 
5. 3. 8 EXEMPLO 8: HEPTANO - TOLUENO - 2-BUfANONA 
Es~e exemplo mosLra que a maioria dos result.ados 
apresent.a um t.empo de processament.o superior a modelagem clássica, 
ou muit.as vezes a convergência do algçrit.mo de cálculo pelo mét.odo 
de BROYDEN n~o é alcançada. l st..o acont.ece t.an t.o par a as 
det..erm.inaçeses dos pont..os de colocação pelo polinOmio de JACOBI, 
como arbit.rando-se os pont.os, incluindo-se as aliment..ações. Mesmo 
assim, alguma vant.agem foi adquirida at.ravés dos pont.os de 
colocaç~o selecionados para a elaborac~o do perfil de composição. 
Apesar da configuraç~o da coluna de dest.ilaç~o. possuir 
duas aliment..ações, igual ao exemplo ant.erior, o comport.ament.o dos 
result.ados n~o se equivalem. Aqui, t.emos o sucesso da aplicaç~o do 
modelo de ordem reduzida. mais res~ri~o. Principalmen~e. no ãmbi~o 
do Lempo compu~acional. 
As condições operacionais da coluna de des~ilaç~o es~~o 
descri~as na ~abela 5.26. 
As simulações desenvolvi das se apresen~am nas t.abel as 
5.26 e 5.27. 
O perf"il de composiç:io para os pontos escolhidos na 
tabela 5.26. está demonstrado na f'igura 5.30. Daí, avalia-se que 
um menor número de pont..os, sati sf .a.z melhor a expectativa de uma 
aproximaç~o mais eficiente para os e~remos da coluna, em relaç~o 
ao modelo prato a pra~o. Além disso, a diminuiç~o no tempo de 
processamento é mais notória. 
Enfim, comprova-se novamente a f'alta de abrangência para 
as estimativas dos resultados. O empreendimento do modelo reduzido 
é muito especifico para cada caso estudado. 
Tabela 5.25 Condições operacionais da coluna de des~ilaç~o. 
Exemplo B 
Número de componenLes 
Número de pratos 
Vaz~o de desLilado CKmol/h) 
Razão de refluxo 
Ericiência de Murphree 
-Press::io C at..m) 
Ali ment.ação 1 
estágio 
vazão molar CKmol/h) 
composiç::io 
Ali mentaç'ão 2 
estágio 










hept..ano • 0,28 
tolueno -= 0,23 
2-butanona & 0,49 
10 
0,097 
hept..ano e 0,0 
t.olueno a 0,0 
2-but..anona = 1,0 
98 
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F ~ N.- F 
DXS DXS 
~ ' • ~ 
ER 
v g R r v 
ALFA BETA BroyiJen 
o ~ o o 
Nevton-
" 
r r ~ li r ~ o ~ 
Jta.phaon v • • o v . t o o n t n 
0,0 0,0 0,0163 0,0063 -59 B 0:07 0:07 o: 10 NR 
1,0 0,0 0,0063 0.-0019 -70 B 0:07 0:06 0:04 B 
2,0 0,0 0,0120 nl<o 0:07 0:03 - - - -conver. 
3,0 o,o O,OR:l3 .. - - 0:07 0:10 - -
5,0 0,0 nl<o .. - - - - - -conver. 
o,o 1,0 o ,0115 0,0114 -1 B 0:07 0:08 0:05 B 
0,0 2,0 0,0289 
nl<o 0:07 o: 19 - - - -conver . 
0,0 3,0 0,0181 0,0140 -23 B 0:07 0:33 0:07 B 
0,0 5,0 0,0260 0,0619 +108 NR 0:07 0:06 0:23 NR 
0,0 0,0 0,0502 nl<o - - 0:07 0:09 - -conver . 
o,o 0,0 0,0035 0,0032 -9 B 0:07 0:08 0:07 B 
0,0 0,0 0,0050 0,0076 +52 NR 0:07 0:12 0:06 B 
o,o o,o 0,0023 0,0041 +78 NR 0:07 0:18 0:23 NR 
2,0 0,0 0,0248 0,0234 -6 B 0:07 0:14 1:04 NR 
4,0 o,o nl<o nl<o - - - - - -conver . conver. 
0,0 2,0 0,0262 0,0018 -93 B 0:07 0:28 0:17 B 
0,0 4,0 0,0052 0,0051 -2 B 0:07 0:16 0:15 B 
A • AMBOS; 8 • BROYDEN; NR • NEWTON-RAPHSON; 
• t.empo de processament.o maior ou igual ao modelo 
rigoroso; 
e pont.o escolhido para a const.ruç~o do perril de 
campos i ção; 
c 
c 
prato .. .. .. 
4 pontos int..ernos fixos 
3 - 0,200 
6 - 0,400 
10 - 0,667 
14 • 0,933 
c 
c 
6 ponl.os int..ernos 
prat..o 2 -o, 133 4 = 0,267 .. 6 -0,400 .. 8 -0,533 .. 10 • 0,667 
12 • 0,800 
Tabela 5.87 Resultados das simulações. 
. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS 
F R N. 
a ' • ER v g R r 
FATOR NEWTON- o a o NP BROYDEN "' 
r r ~ ~ Q o 
RAPHSON 
v • • • 
t o o n n 
• 4 o' 1 0.0096 0,0101 +5 NR 0:07 0:04 0:07 
4 0,2 0,0072 0,0082 +14 NR 0:07 o: 10 0:04 
• 4 0,3 0,0036 0,0110 +214 NR 0:07 0:07 0:11 
* 4 0,4 0,0099 0,0260 +161 NR 0:07 0:08 0:32 
• 4 0,5 0,0097 0,0106 +9 NR 0:07 0:12 0:13 
* 4 0,6 0,0230 0,0136 -41 B 0:07 o: 10 0:18 
* 4 0,7 0,0075 o ,0119 +59 NR 0:07 0:09 0:08 
• 4 0,8 0,0099 0,0120 +21 NR 0:07 0:11 0:07 
* 4 0,95 0,0343 0,0103 -70 B 0:07 O: 10 0:07 
6 o' 1 0,09642 
n:io 0:07 0:21 - - -COOV'e'rge 
6 0,2 0,0642 .. - - 0:07 0:35 -
6 0,3 0,0782 .. - - 0:07 1:14 -
6 0,4 0,0557 .. - - 0:07 1:14 -
6 0,5 0,0584 .. - - 0:07 0:30 -
6 0,6 0,0527 .. - - 0:07 0:14 -
6 0,7 
n:io .. - - - - -converge 
6 0,8 0,0501 .. - - 0:07 0:22 -
6 0,95 0,1571 









































continuaç~o da t-abela 5.ê.7 
8 pontos internos fixos 
prat.o 1 • 0,067 .. 2 -0,133 .. 4 -0,267 c .. 6 -O,AOO .. 9 -0,633 c .. 10 -0,667 .. 12 • 0,800 .. 14 • 0,933 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS F ~ N.- F Q ' • Q 
ER 
v g R r v 
FATOR NEWTON-
o Q o o 
BROYDEN " 
r r ~ ~ r Q o Q 
RAPHSON v • • • v t o o n t n 
0,1 0,0079 0,0050 -37 B 0:07 0:11 0:06 B 
0,2 0,0054 0,0060 +111 NR 0:07 0:11 0:07 B 
0,3 0,0066 0,0052 -7 B 0:07 0:12 0:07 B 
0,4 0,0064 0,0053 -2 B 0:07 o: 10 0:06 B 
0,5 0,0056 0,0061 +9 NR 0:07 o: 15 0:09 B 
0,6 0,0058 0,0081 +40 NR 0:07 0:18 0:09 B 
0,7 0,0057 0,0048 -16 B 0:07 o: 11 0:06 B 
0,8 0,0056 0,0057 +2 NR 0:07 0:17 0:21 NR 
0,95 0,0054 0,0056 +4 NR 0:07 0:13 0:07 B 
A = AMBOS; B = BROYDEN; NR = NE\<ITON-RAPHSON; 
• t.empo de processamento maior ou igual ao modelo 
rigoroso; 
e pont.o escolhido par-a a const.ruç!l.o do perf"il de 
campos i ç:io; 






"' -~ r,. 








Modelo rigoroso L 0.05 ..... -o t:. 4 pontos de colocaçqg 
o o o 8 pontos de co\ocoçoo 
A 
0.00 
o 5 10 15 
, 
de protos numero 
Figu•a 6.30 Perfil de composiçao para heptano. b 4(1,0) o 8(0,0) 
·C" 
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5. 3. 9 EXEMPLO g, ACETONA - METANOL - ÁGUA 
A complexidade desse sis~ema é acentuada devido às duas 
alimentações uma retirada 1 at.aral. as quais promovem 
descontinuidades nos p~r~Ís das variáveis do processo. Desse modo, 
torna-se mais dif'Ícil, obter uma boa aproximaç::o das equações 
diferenciais ordinárias para polinOmios ortogonais. 
As condi çBes oper acionais da co! una de dest.i 1 ação se 
encontram na tabela 5.29. 
As simulações foram realizadas, levando-se em conta a 
variação do número e localização dos pontos de colocação, conforme 
os exEõ~mplos ant.er i orl;)s. Esses resul t.ados o;;-st.ão i 1 ust.rados nas 
tabelas 5.29 a 5.30. 
Foram adquiridos valores razoáveis na redução do tampo 
de processamento, com precisões acGit.áveis no caso da aplicaç~o do 
pol i nomi o de J ACOBI . 
No ent.ant.o, quando f'ixamos os pont.os. incluindo-se as 
alimen~ações e a re~irada la~eral. nenhuma van~agem ~oi observada. 
O procedimento n~o minimizou o ef'eito da descontinuidade. e além 
disso. o algoritmo de cálculo não convergiu para os pont.os 
escol h i dos. Convém 1 embr ar quE~ es~a análise recai sobre a 
resolução pelo mét.odo de BROYDEN. 
As f'igura 6. 31 represent-a graf'icament.e as aproximações 
bem sucedidas para a média das !'rações molares do ~opo e da base 
da coluna. A prioridade const.a para um menor número de pont.os, com 
a reduç~o do tempo computacional t.ambém f'avorecendo o polinOrnio de 
menor grau. 
Tabgla 5.28 Condiçees operacionais da coluna de destilaç~o. 
Exemplo 9 
NúmQro de componen~QS 
Número de pra~os 
Vazão de des~ilado CKmol/h) 
Razão de reíluxo 
Eíiciência de Murphree 
Pressão Cat.m) 
Ali mant.ação 1 
es~ágio 
vazão molar CKmol/h) 
composição 
Ali ment.ação 2 
est.ági o 
vazão molar CKmol/h) 
composição 










acet.ona = 0,6290 
met.anol = 0,3710 
água = 0,0000 
29,44 
acet.ona = 0,0000 





Tabela 5.29 Resul~ados das simulaç~es. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO 
DXS DXS 


































0,0 0,0 0,0042 
t 
k----~ r o ,O 
Li(' i 0,0 
I 10 1 2 ,o 
10 4,0 
~ ,-
10 ; o,o 
0,0 0,0059 
0,0 0,0035 













































































































L __ 1_o l __ o_,_o~_4_,_o~o __ ,o_1_6_6~~~~~----~----~o-:3_o_L_o __ :3_1_L __ -__ _L __ - __ ~ _ conver. 
A = AMBOS; B = BROYDEN; NR = NEWTON-RAPHSON 






3 pontos internos fixos 
prato .. 3 = .0,2307692 5 = 0,3846163 




Tabela 5.30 Rasul~ados das simulaç~as. 
DESVIOS PARA o MODELO RIGOROSO 
DXS DXS F Q 
ER 
v 
o NP F" ATOR NEWTON- BROYDEN Y. ' Q 
RAPHSON v f 
3 0,1 0,0355 n!io - -convar. 
3 0,2 não .. - -conv&r. 
3 0,3 0,0782 .. - -
3 0,4 n!io 0,0490 - -conver. 
3 0,5 .. não - -convar. 
3 0,6 .. .. - -
3 0,7 0,0541 .. - -
3 0,9 não .. - -conVEõ"r. 
3 0,95 0,0405 .. - -
5 o' 1 0,0137 .. - -
5 0,2 0,0160 .. - -
5 0,3 0,0235 .. - -
5 0,4 0,0129 .. - -
5 0,5 0,0245 .. - -
5 0,6 0,0154 .. - -
5 0,7 0,0331 .. - -
5 O,B 0,0527 .. - -
5 0,95 0,0440 .. - -
106 
5 pontos internos fixos 
prato 3 = 0,230769Z 
5 = 0,3846153 
9 = 0,6163946 .. 10 = 0,7692307 .. 12 c 0,9230769 
TEMPO DE CPU 
• N.- F ' • Q g R ' v Q o o 
' ~ li ' o Q • s • v o o n f n 
0:30 0:27 - -
- - - -
0:30 0:22 - -
0:30 - 0:18 -
- - - -
- - - -
0:30 0:12 - -
- - - -
0:30 0:14 - -
0:30 o: 19 - -
0:30 0:17 - -
0:30 o: 19 - -
0:30 0:29 - -
0:30 0:09 - -
0:30 0:11 - -
0:30 0:06 - -
0:30 0:04 - -
0:30 o: 17 - -
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A • AMBOS;. B • BROYDEN~ NR • NEWTON-RAPHSON' 
@ pon~o escolhido pa~a a cons~rução do perr11 de 
composi çã.o. 
o prat-o de alimentação~ 
• praLo da retirada lat~ral. 
0.80 Modelo rigoroso o -"O • 6 ponlos de colocoça~ r,. 





'- 0.40 o 
o 
E • 
,o 0.20 r,. o 
<>-o ~ '- • -
0.00 
o 5 10 15 
' de pratos numero 
Figura 6.31 Perfil de composição p/ acBLon~. • 6(0.3) A 10C0.2) 
5. 3.10 EXEMPLO 10: ETANOL - 1•PROPANOL 
ÁGUA - ÁCIDO ACtTI CO 
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Es~e sis~ema muiticomponente, raz um contraponto aos 
resultados adquiridos no exemplo anterior. Também se trata de uma 
colUna dg dgstil•ç~o com duas alim~ntaç~gs g uma rgtirada latgral. 
Só que neste caso, a resol uçlio do problema por i nt.ermédi o da 
colocaç:lo ortogonal. tanto utilizando-se o polinOmio de JACOBI e 
m"ühor ainda. f'ixando os pont.os de colocaç~o. alcançaram 
resultados satisfatórios de uma maneira geral. 
As condições da oper aç~o podem ser vistas na 'label a 
6. 31. 
Os resultados das simulações para os dois tipos da 
distribuição dos pontos de cal ocação. apresentam-se nas tabelas 
5. 32 e 5. 33. 
A f'igura 5. 32 most.ra que a precisão para a média das 
fraçe5es molares nos ext.remos da coluna. é mais vant..ajosa quando 
empr'ii'gamos: um maior número de pont.os. No snt.ant.o, liô1St.a va.nt..agem 
n~o pravalece quando comparamos o t..empo compu~acional. 
A figura 5.33 most..ra o mesmo perfil, sendo que os pon~os 
de colocaçS.o foram arbit..rados, incluindo-s9 as alimen~açt:5es e 
ret.ir adas 1 al.erai s. Houve um aperf'ei çoament..o nos resul t.ados no 
.;.mbit.o geral • em relação aos ant..eriorment..a descrit..os. o 
af ast..ament..o par a t.oda a cal una quando avaliado sobre o modelo 
prat..o a prat..o foi diminuído. Assim, confirma-se para est..e exemplo. 
e ... _:'i reduç~o do efeit..o das desconl.inuidades geradas pelos pont..os de 
Pnt.rada e saída int..9rmediários ~ coluna. O perfil correspondent.e 
r~ t.emperal.ura acompanha est..a caract..erist..ica, já que seus cálculos 
lOQ 
es~~o in~risicamen~e ligados às variações de c9mposição. Ele pode 
ser vist..o na n~ura 5.34. 
Tabela 8. 31 Condições operacionais da coluna de des~ilayão. 
Exemplo 
Número de component.es 
Número de prat.os 
Vaz~o de dest.ilado CKmol/h) 
Razão de reC!uxo 
Eficiência de Murphree 
Pressão Cat.mJ 
Ali ment.ação 1 
est.ágio 
vazão molar CKmol/h) 
composição 
Ali ment.ação 2 
esl.ágio 
vazão molar CKmol/h) 
composição 











et.anol = 0,5 
1-propanol • 0,25 
água = 0,26 
ácido acét.ico = 0,0 
23 
0,06 
et.anol = 0,0 
1-propanol a 0,26 
água = 0,25 




Tabela 5.3~ Resul~ados das simulaç~es. FATOR = o·,95 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
F ~ ... F 
DXS DXS 
Q ' • Q 
ER 
v g R r v 
NP ALFA BETA 
o Q o o 
Newlon- Broyden 
"' 
r r ~ ~ r 
Jla.pheon 
o o Q 
v • • • v r o o n r n 
4 0,0 0,0 0,0090 
não 0:52 0:07 - - - -convo;;or. 
4 1 ,o 0,0 0,0250 .. - - 0:52 0:11 - -
4 2,0 0,0 0,0389 .. - - 0:52 0:22 - -
4 3,0 0,0 0,0313 .. - - 0:52 0:08 - -
4 5,0 0,0 0,0323 .. - - 0:52 o: 13 - -
" 4 0,0 1,0 0,0064 0,0060 -7 B 0:62 0:06 0:09 NR 
4 0,0 2,0 0,0036 0,0038 +6 NR 0:52 0:06 0:11 NR 
4 0,0 3,0 0,0116 0,0107 -8 B 0:52 o: 18 0:23 NR 
4 0,0 5,0 0,0666 n"o 0:62 o: 13 - - - -conver. 
2 0,0 0,0 0,0341 .. - - 0:52 0:10 - -
6 0,0 0,0 0,0121 .. - - 0:52 0:08 - -
8 o,o o,o 0,0046 0,0042 -9 B 0:52 0:13 0:12 B 
10 0,0 0,0 0,0032 0,0036 +9 NR 0:52 0:24 0:11 B 
10 2,0 0,0 0,0196 
não 
0:52 0:39 - - - -conver. 
10 4,0 o,o n"o .. - - - - - -conver. 
" 10 0,0 2,0 0,0028 0,0027 -4 B 0:52 0:20 0:12 B 
10 0,0 4,0 0,0231 n"o 0:52 0:30 - - - -conver. 
A = AMBOS; B = BROYDEN; NR = NEWTON-RAPHSON; 
0 pon~o escolhido para a cons~ruç~o do perfil de 
composição. 
4 pon~os inlernos fixos 
o pra~o 7 = 0~250 
14 = 0,500 
• 20 = 0,714 





6 ponlos inl.ernos fixos 
pral.o 4 = 0,143 
7 = 0,250 
10 = 0,357 
15 ... 0,536 
.. 20 = 0,714 23 = 0,821 
Tabela 5.33 Resull.ados das simulaçees. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO TEMPO DE CPU 
DXS DXS F ~ 
N.- F 




R r v 
NP FATOR NEWTON- o a o o BROYDEN " 
r r ~ a r a o a 
RAPHSON 
v • • • v r o o n r n 
4 o' 1 0,0294 0,0124 -58 B 0:52 0:16 Q,45 NR 
4 0,2 0,0132 
não 
0,52 0,29 - - - -convergEil 
4 0,3 0,0300 .. - - o,52 o,40 - -
4 0,4 0,0186 0,0118 -37 B o,52 o,o7 0,22 NR 
4 0,5 0,0203 
não 0:52 o; 10 - - - -convergQ 
4 0,6 0,0249 0,0118 -53 B o,52 o,os o,2a NR 
4 0,7 0,1432 0,0122 -92 B 0,52 o: 19 0:05 NR 
4 0,8 0,0164 0,0119 -23 B o,52 0:06 o,11 NR 
4 0,95 0,0208 0,0120 -42 B o,52 o,2o o,24 NR 
6 o' 1 0,0285 0,0023 -92 B 0,52 o' 15 o,zo NR 
" 6 0,2 0,0403 0,0032 -92 B o,52 0:09 o,o7 B 
6 0,3 0,0025 0,0054 +116 NR 0,52 0:34 o,10 B 
6 0,4 0,0135 0,0040 -70 B o,52 o, 17 0,09 B 
~ 0,5 0,0813 0,0051 -94 B 0,52 o,22 o,43 NR 
"' 0,6 0,0318 0,0035 -89 B 0:52 0:49 o: 13 NR 
~ 0,7 0,0036 0,0034 -6 B 0,52 o,23 o: 15 B 
6 0,8 0,0043 0,0027 -37 B 0:52 o' 13 o :12 B 
6 0,95 0,0635 
não 
0,52 0:31 - - - -converge 
., 







8 ponlos i nt.ernos 
4 = o ,143 
7 = 0,250 
10 = 0,357 
13 = 0,464 
16 = 0,571 
20 = 0,714 
23 = 0,821 
26 = 0,929 
fixos 
prato 
o .. .. .. 
.. .. 
DESVIOS PARA O MODELO RIGOROSO 
DXS DXS 
ER NP F' ATOR NEWTON- BROYDEN % 
RAPHSON 
B o, 1 0,0068 0,0071 +4 
B 0,2 0,0064 0,0073 -14 
B 0,3 0,0070 0,0076 +9 
B 0,4 0,0064 0,0103 +70 
B 0,5 0,0095 0,0101 +6 
B 0,6 0,0122 0,0050 -59 
B 0,7 0,0262 0,0110 -5B 
B O,B 0,0068 0,0107 +57 
B 0,95 0,0073 0,0105 -
10 o, 1 0,1434 n:Oo -converge 
10 0,2 0,1105 .. -
10 0,3 o' 1062 .. -
10 0,4 o' 1048 .. -
10 0,6 0,0764 .. -
10 0,6 0,0810 .. -
10 0,7 0,060B .. -
10 O,B n:Oo .. -converge 
10 0,95 0,0554 .. -
10 ponlos internos 
4 = o ,143 •prat..o 20 = 
7 = 0,250 o .. 23 = 
10 = 0,357 25 = 
12 = 0,429 
14 = 0,500 
16 F 0~571 
1B = 0,643 
TEMPO DE CPU 
F R H.-
Q ' B v g R ' o o o 
' ' ~ lí Q o 
v • • • r o o n n 
NR 0:52 o; 14 O:OB 
B 0:52 0:14 0:08 
NR 0:52 o; 14 O:OB 
NR 0:52 o; 13 0:37 
NR 0:52 o: 16 0:38 
B 0:52 0:25 o: 14 
B 0:52 0:22 0:44 
NR 0:52 o: 13 o: 19 
- 0:52 o; 13 0:33 
- 0:52 0:31 -
- 0:52 1:00 -
- 0:52 0:26 -
- 0:52 0:59 -
- 0:52 0:59 -
- 0:52 0:44 -
- 0:52 0:35 -
- - - -
































B = BROYDEN: NR = NEWTON- RAPHSON: 
® ponlo escolhido para a cons~rução do parril de 
campos i ção. 
o pralo de alimanlação; 
• pralo da retirada lateral. 
0.60 




o 0.30 o O E o 
,o 






o 5 10 15 20 25 30 35 
' de pratos numero 
Figura 5.32 Perríl de compos~ção p/ elanol. + 4(0.1) o 10(0.2) 
114 
0.60 
-- Modelo rigoroso 
o 0.50 o 6 pontos de colocayÕo "O 




o 0.30 E 





o 5 10 15 20 25 30 35 
' de pratos numero 




105.0 Modelo rigoroso 
u o 6 pontos de colocação 












o 5 10 15 20 25 30 35 
, 
de numero pratos 
Figura 5.34 Perfil d;; temperatura para alanol o> FATOR = 0.2 
-_;.; 
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5. 3.11 CONCLUSÃO 
o método de aproximação pol i nomi a.l proposto neste 
trabalho, tor-na-se uma maneira elicienl.e para diminuir o número 
total de equações e var-iáveis~ r-equer-idas na modelagem dos 
sistemas dgo destilação. Em consgoquênci a, tomos uma reduç~o no·· 
tempo computacional, sem comprometer a precis~o dos resultados. 
Uma multiplicidade de respostas foi obtida para os 
exemplos estudados, pois há um conjunto de ~atores que inl.er~erem 
na qual i da de das sol uçêSes. Desse modo, o sucesso das si mul açc:ses 
desenvolvi das, não depende exclusivamente do tipo de estr a t.égi a 
adotada pelo emprogo do modelo redu2ido. Nem está vinculado apenas 
~ tendência ~ort.ement.e não linear dos perf"ís de vazão molar ou 
composição molar para os estágios da coluna. Como pode ser visto 
nes:t..e trabalho, existem represent.ações dos per~ís por intermédio 
de curvas altamente n"o lineares, mas que apresentam uma 
aproximação eficient.e para o modelo rigoroso. De acordo com o 
exemplo 1, veriiicou-sa também a in~luência da variação das 
condições operacionais. Neste caso, a precisão das respostas nos 
extremos da coluna, per-maneceu pr at.i cament.e uni f'orme. Além disso, 
analisou-se o Gfei~o da v•riaç~o das es~imaLivas iniciais de 
t.emperat.ura para a coluna, lixando-se o número de ponLos de 
colocação. Contudo, para a maio1ia dos exemplos, as diferenças nos 
r9sult.ados são consideradas dasp;ezíveis, adquirindo uma certa 
estabi 1 idade. O que pode ser obviamente entendi do, é que cada 
si st.ema possui um comportamento particular com a aplicação da 
t.Qcnica da colocação ort.ogonal. 
Na verdade. dentro de t.odos os critérios adotados para a 
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anál ~se da complexidade das respostas, a atribuição sobre a 
interação específ'ica entre o modelo reduzido e o sistema real é um 
f'ator reltaovant-e. As condições de não idealidade ex.ist..an'Les nesta 
último, podem não ser coerent..emente preser-vadas quando as 
representamos de uma forma simplificada. 
Um dos objetivos dessa pesquisa, consistiu em aplicar o 
método numérico de BROYDEN para a resolucão do sistema de 
equaç~es, e comparar os resultados adquiridos com aqueles obtidos 
com a aplicaç:i:o do mêt..odo de NEWTON-RAPHSON. Houv,a.ram 9Xcessões 
entre os exemplos, onde o f'avoret.ismo em termos da redução do 
tempo de processamento foi sensi velment.e melhor para o primeiro 
método. Os exemplos 1 e 6 conf'irmam essa posição. Ent..rat..an~o. como 
regra geral, relacionando-se a f"requência do mais f"avorável em 
cada pont..o e o erro relat-ivo ent..re eles, não houve vantagem 
subs.t..ancial para qualquer um dos má"lodos. Tant.o na pracis~o do 
modelo reduzido como para a diminuição no t..empo comput..acional. 
Provavelmente. essa diferença se acentua para o úl time i tem, 
adap~ando-se melhor para o mét.odo de BROYDEN, caso se t.rabalhe com 
colunas de dest.ilação com um grande número de prat.os. Essas razões 
já foram just.if"icadas ant.eriorment.e, devido ao algoritmo cit.ado 
empr-eender menos vezes o cálculo d<?mor~do da mat.riz inversa. do 
jacobiano. 
A sugestão para f"ixar os pont.os de colocação, 
inclui n.do-se as alimen~ações as ret.iradas lat.erais, não 
con~ribuiu para aumen~ar a precisão nos ext.remos da coluna em 
relação ao mecanismo do polinómio de JACOBI. A redução do t.empo de 
processament.o se t.ornou campal-i vel e mui t.as vezes a convergência 
não foi alcançada. Porém, a expectativa sobre uma aproximação mais 
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adequada no inlerior da coluna, foi a~endida para a~guns exemplos, 
~ais como os de número 6 e 10. Nes~es casos, par~ce que houve uma 
remoção parei al do ef'eit..o das descont-inuidades nos perf'ís, 
proporcionadas pelas aliment.aç<:ses e ret.iradas la~erais. Est.a 
recomendação, no ent.ant.o, não se aplica segurament-e para Lodos os 
exemplos Lrabalhados. 
Fazendo-se uma abordagem geral, não mais que quat.ro 
pont..os de colocação foram necessários para assegurar uma 
aproximaç~o razoável, com drást.ica redução no t.empo de execução do 
p1ograma da modelagem. 
En:fim, af'irmaremos que o modelo reduzido propost.o, 
apresent.a grande f'lexibilidade para a. ot.imiza.ção de procêssos de 
coluna de des~ilação, no es~ado est.acionário. Par~iculament.e se 
sob1essai em esludos de simulaç<:ses repet.it.ivas, e aplicaçt:ses 
adequadas em oLimizaçt:ses d~ ~alunas com grande número de est.~gios 
ou processos com est..rut..ura de cascat.a. Acompanha assim, os 
requ:isi t.os necessários para o avanço Lecnológico nest.a era da 
inf'ormál.ica, ut.ilizando pot.,g.ncialment.e os recursos concernidos e 
ant.eci panda com bast.ant.e agi 1 i da de. as i ni c i ali vas vol t.adas ao 




CONCLUSõES FINAIS E SUGESTõES 
O p~ograma elaborado nes~e ~rabalho, a~ende ao objeLivo 
de reduzir a ordem do sis"Lema de equações, exist.ent.e na modelagem 
matemát.ica de uma coluna de dest.ilação no est.ado est.acionário. 
Para os vários exemplos numéricos, incluindo-se misturas 
não i de ais e condi cões oper acionais complexas, o crit.ério de 
convergência !"oi alcançado. Ist.o permi t.e uma uli 1 i zação do 
algorl.t.mo de uma maneira ampla. Elê é compat.ível para o uso em 
microcomput.adores IBM-PC, os quais são bast.ant.es difundidos devido 
a sua facilidade de aquisição e manuseio. 
Os exemplos f' oram escolhidos com caract.eríst.icas 
diferenciadas, exist.ent.es na !it.erat.ura e já simulados por out.ros 
programas. 
Efet.ivament..e, t.emos result.ados sat.isf"at.6rios onde o 
t.empo de processament-o é basl.ant.e minimizado em comparação com o 
modelo clássico, demonst.rando t..ambém uma precisão muit..o boa. No 
ent.ant..o, algumas observaç~es devem ser esclarecidas para um melhor 
enl.endiment.o do modelo: 
- Ele não visa subst.it.uir a represent..at..ividade do modelo 
rigoroso. O modelo de ordem reduzida apresent-ado, conlribui para a 
realização de um proj et.o em condi çi5es ot.i mi zadas de segurança e 
perf"ormance da coluna, com uma esl.imat..iva razoável. Torna-se 
vant.ajoso principalment-e, quando o tempo de processament..o da 
análise rigorosa se t.rat..a de um parãmet..ro inviável, para uma 
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verificaç~o prá~ica dos problemas de daslilaç~o. 
Com o uso do método numérico da BROYDEN pdra a 
resolução das equações, não foi revelada para a grande maioria dos 
exemplos esludados, uma superioridade na redução do tempo 
c :.)mpulaci anal em relação ao mélodo NEWTON- RAPHSON. Uma 
recomendaç~o para o seguiment-o desta .. linha de pesquisa, consisle 
na averiguaç~o deste comporlamenlo, nos casos de simu1açe5es em 
colunas com número de estágios mais elevado. Dependendo das 
caraclerislicas de amorlecimenlo das variáveis independentes para 
o sistema escolhido, a convergência pode ser at-endida mais 
rapidament-e para o primeiro mélodo de um modo significalivo. A 
juslificaliva. como já dila anleriorment.e, se deve ao falo de 
calcular a matriz inv~rsa do jacobiano com m~nos ~requência. 
Considerando-se a aprox.i mação geral dos perfí :s 
repr>?sent.-ados >?m r>?laç~o ao mod~;~lo prat..o a pratr_', 
de ponlos de colocação a sarem u~ilizados. reproduzem mui~as vezes 
uma ef'iciência mais notável. Con~udo, o in~erese nos diversos 
les~es realizados. visa a abordagem sobre a média dos desvios das 
composições molares, nas correntes de saída da coluna. Logo, nesse 
aspect-o, um menor número de pont.os de colocação corrasponde à 
Gxpectaliva de cálculos mais ágeis, sem comprometer a precisão dos 
resultados. como consta na maior parte dos exemplos_; incluíndo-se 
.at..;:;~ aqueles de sstrutura complexa~ com múlt.iplas aliment-ações e 
saída lateral. No ent-anto, para a comodidade do usuário. ele pode 
emitir um diagnóstico imediato sobre a consistência dos resultados 
gerais da coluna, na própria execução do programa; isl.o é, as 
.frações molares por componenl.a e a t.emperal.ura em cada estágio, 
seus desvios absol-ut-os para o rigoroso. além do balanço de massa 
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global por componenle são mostrados através dos delahes criados na 
lela do monitor de vídeo. 
Os realizados, :fixando-se os pont..os de 
colocação e incorporando-se as alimentações e ret.irada 1at.era1. 
proporcionaram algumas vant.agens sobre a aplicaç~o do polinOmio de 
JACOBI. Para det.erminados exemplos~ as descontinuidades nos perlís 
foram amenizadas. com uma aproximaç~o acei t..ável para os ext.remos 
da coluna e urna adequada reduç~o do t.gmpo comput.acional. Para 
out..ros exemplos. os desenvolvimentos foram lmprodut.ivos. Uma 
sugest.ão para os t..raba!hos :fut.uros, implica em adapt.ar o programa 
propost..o, para o est..udo de processos interat.i vos em sist.emas de 
co! unas de dest.i 1 aç~o no regi me est.aci onár i o. I st.o porque esses 
processos químicos são represenlados por módulos. os quais são 
inler!igados dg acordo com os dados das corrent.es de ent..rada e 
saida dos :fluxos de mat..eria!. ent..re as unidades das plant..a; 
requerendo assim, grande es:forço comput.acional. 
- Out.ra recomendação consist..e em reconhecer nas relações 
t..ermodinãmicas, a não idealidade da :fase vapor, a:fím de at.íngir 
uma gama maior dos exemplos numéricos exist.ent.es na lit.eratura. 
Conc!uíndo. as simulaçC!Sss apressnt.am resull.ados 
part.icu!arizados para cada sisl.ema trabalhado. Dest.a forma, 
lorna-se complexa a formação de um pacot.e que at..enda as 
necessidades dessa área. 
A medida que essa espsci:ficidade va~ sendo pesquisada. 
os conheciment..os v~o sendo evidenciados como um caminho propulsor 
para o avanço cient..í:fico e tecnológico. 
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ANEXO 1 
TEORIA E PARÃMETROS DAS PROPRIEDADES TERMODINÃMICAS 
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Este anexo apresenta um resumo sobre as equações é os 
dados Lermodinâmicos utilizados neste trabalho. 
·calculC~.da pela .;;.quação de ANTOINE e os coeficiant.es de at..i vidade 
das mis~uras multicomponent.e são determinados pelas correlaçees de 
WILSON. A Leoria pode ser vista conforme REID e colaboradores 
C197D. 
- Equaç~o de ANTOINE 
ANTB 
Lo!; Pea.t = ANTA - <AD 
T + ANTC 
s~t o 
com P em mm Hg e T em C 
As const..ant.es AJ"\"TA, ANTB e ANTC. baseadas apenas nas 
propriedades das espécies puras. encontram-se tabeladas de acordo 
com os exemplos est..udado. Elas foram ext-ral.das dos trabalhos de 
GMEHHLING & ONKEN C1Q77). 
O coeficiente de atividade para a fase líquida. é 
ut.ilizado para estimar os desvios da não idealidade da mistura 
nesta fase. A teoria da não idealidade é baseada na proposição de 
que há diferentes forças de atração enlre as espécies presentes na 
mistura. As correlações de WILSON podem ser aplicadas a misturas 
de compostos polares. Para os cálculos dos coeficientes de 
ali vi da de, deve-se defini r as cantantes de inter ação binária 1\ ,, 
Elas dependem dos parâmetros de interação energética D e dos ,, 
> • 
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vol.umes molares Vb para cada component.e puro. Esses valores foram 
compilados dos t.rabalhos de GMEHHLING & ONKEN (1977). Eles sg 
encontr~m listados de acordo com os exemplos esLudados. 
- Correlação de- WILSON 
Ln r. 
' 
/1 ,, ~ 
[ 
NC 









onde R é a constante dos gases 
• em . at.m/mol. K. 
NC " 1\ E ' h 







As ta bel as com os val oras das cantantes c i t.adas. estão 
descrit.as nas próximas páginas, para cada exemplo avaliado neste 
trabalho. Para facilitar a consulta. elas foram ordenadas do 




VOLUME I EXEMPLO 1 CONSTANTES DE ANTOINE 
MOLAR 
SUBSTÂNCIA CANTA CANT B CANT C Vb 
a 
- em /mel 
ACETONA 7,11714 1210.595 229,664 74,05 
CLOROFORMI O 6.95465 1170,966 226.232 90,67 
METANOL 7.76879 1408,360 223,60 40.73 
COEFICIENTES BINARIOS DA EQUAÇÃO DE WILSON 
EXEMPLO 1 i j D D. 
' J 1' 
1 2 140,094 -514,792 
ACETONA C1J 
CLOROFORMI O C 2J 1 3 -1263~801 7756.534 
' 
METANOL (3) 
2 3 -43,313 999,072 
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VOLUME 
EXEMPLO 2 CONSTANTES DE ANTOINE 
MOLAR 
SUBSTANCIA CANTA CANT B CANT C 
Vb 
• em /mol 
METANOL 7.76879 1408,360 223,60 40.73 
ETANOL B, 11220 1592,864 226 ~ 184 58,69 
ÁGUA 8,07131 1730,630 233,426 18.07 
N-PROPANOL 7,74416 1437.686 198,463 75.14 
COEFICIENTES BINÁRIOS DA EQUAÇÃO DE WILSON 
EXEMPLO 2 i j D D 
' J J ' 
METANOL C1) 
1 2 -51,9507 124,0399 
1 3 -66,3736 450,8741 
ETANOL C2) 
1 4 150.2057 -33,8819 
ÁGUA C3) 2 3 8028,806 770.285 
N-PROPANOL C 4) 
2 4 137,135 -141,718 
3 4 1257,239 6569,395 
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VOLUME 
EXEMPLO 3 CONSTANTES DE ANTOINE 
MOLAR 




ETANOL 9,11220 1592,964 225.194 59,59 
2-PROPANOL 9,97929 2010.330 252.535 75.92 
ÁGUA 9, 07131 1730.630 233.426 19,07 
. 
COEFICIENTES 9INARIOS DA EQUAÇÃO DE WILSON 




1 2 -29,622 112,996 
ETANOL C 1) 
2-PROPANOL (2) 1 3 674,599 969,599 
ÁGUA C3J 
2 3 937.057 1177.700 
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VOLUME 
EXEMPLO 4 CONSTANTES DE ANTOINE 
MOLAR 
SUBSTt.NCIA CANTA CANT B CANT C Vb • , em /mol 
ETIL-ACETATO 7,10179 1244,950 217,881 98,49 
ETANOL 8,11220 1592~864 226 '184 58,69 
BUTIL-ACETATO 7,02845 1368,50 204,000 132,55 
COEFICIENTES BINÁRIOS DA EQUAÇÃO DE WILSON 
EXEMPLO 4 i j D D .. 
;. j ,, 
1 2 1,9964 671,5589 
ETIL-ACETATO C 1) 
ETANOL C2) 1 3 2416,207 -736,603 
SUTIL-ACETATO C3J 
2 3 623,290 175,4539 
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VOLUME 
EXEMPLO 5 CONSTANTES qE ANTOINE 
MOLAR 
Sl!BSTÃNCIA CANTA CANT B CANT C Vb • em /mol 
ÁGUA 8.07131 1730,630 233,426 18~07 
ETANOL 8 '11220 1592,864 226' 184 58,69 
1-PROPANOL 7.74416 1437,686 198,463 76' 14 
COEFICIENTES BINÁRIOS DA EQUAÇÃO DE WILSON 
EXEMPLO S i j D D .. 
' J 
,, 
1 2 770.285 8028,806 
ÁGUA C1J 
ETANOL C2) 1 3 1257,239 6569,395 
1 - PROP ANOL C 3) 
2 3 137,135 -141,718 
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VOLUME 
EXEMPLO 6 CONSTANTES DE ANTOINE 
MOLAR 
. 
SUBST.4NCIA CANTA CANT B CANT c Vb . • em /mol 
METI L-ACETATO 7,06524 1157,630 219,726 79,84 
. 
METANOL 7,76879 1408,360 22!3,600 40,73 
ÁGUA 8,07131 1730.630 233,42!6 18,07 
COEFICIENTES BINÁRIOS DA EQUAÇÃO DE WILSON 
EXEMPLO 6 i j D .. D 
' J J ' 
1 2 6,247 465,999 
METI L-ACETATO C 1J 
METANOL (2) 1 3 9046.699 1990~709 
ÁGUA C3) 
2 3 -464,936 902,980 
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VOLUME 
EXEMPLO 7 CONSTANTES DE ANTOINE 
MOLAR 
SUBSTÃNCIA CANTA CANT B CANT C Vb • em /mol 
M-CICLOHEXANO 6,83900 1278,570 222,168 128.34 
TOLUENO 6,95070 1342.310 219.187 106,85 
FENOL 6,93051 1382.650 159.493 83,14 
COEFICIENTES BINÁRIOS DA EQUAÇÃO D2 WILSON 
EXEMPLO 7 i j D D 
' J " 
1 2 198,9630 -171,7550 
M-CICLOHEXANO CtJ 
1 3 -514,0650 2248,9150 
TOLUENO C2) 




EXEMPLO 8 CONSTANTES DE ANTOINE 
MOLAR 
SUBSTÃNCIA CANTA CANT B CANT C Vb ' 
ema /mol 
HEPTANO 6,39336 1264,370 216,64 147,47 
TOLUENO 6,95087 1342,310 219,187 106,85 
I 
i 2-BUTANONA 7,06356 1261,340 221,969 90 ,17 I 
I . 
I COEFICIENTES BINÁRIOS DA EQUAÇÃO DE WILSON 
~-
. 
EXEMPLO e i j D .. D. . ' J J ' 
1 2 64,4582 137,3255 
HEPTANO C1) 
TOLUENO C2) 1 3 45,0122 1003,2634 
2-BUTANONA C3) 




EXEMPLO 9 CONSTANTES DE ANTOINE 
MOLAR 
SUBSTÃNCIA CANTA CANT 8 CANT C Vb • em /mol 
. 
ACETONA 7,11714 1210,59497 229,664 74,05 
METANOL 8,08097 1582,271 239,726 40,73 
ÁGUA 8,07131 1730,630 233,426 18,07 
COEFICIENTES BINÁRIOS DA EQUAÇÃO DE WILSON 
EXEMPLO g i j D. D. 
' J 
,, 
1 2 -765,4210 2011,2170 
ACETONA (1) 
METANOL (2) 
1 3 1827,6650 1334,5360 
ÁGUA C3) 
2 3 -360,9040 626,9720 
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VOLUME 
EXEMPLO lO CONSTANTES DE ANTOINE 
MOLAR 
SUBSTÃNCIA CANTA CANT B CANT C Vb • - em /mol 
ETANOL 8,11220 1592,864 226,184 58,68 
1-PROPANOL 8.37895 1788,020 227,438 75,14 
ÁGUA 8,07131 1730,630 233,426 18,07 
ÁC. ACÉTICO 8,02100 1936,010 258,451 57,54 
COEFICIENTES BINÁRIOS DA EQUAÇAO DE WILSON 
EXEMPLO 10 i j D D. 
' j " 
ETANOL C 1) 1 2 
-129,533 215,222 
1 3 195,822 994,362 
1-PROPANOL C2) 
1 4 192,1403 -265.2895 
ÁGUA C3) 
2 3 1576,665 1255,580 
ÁC. ACÉTICO C4) 2 4 
-1,6044 -24,3059 
3 4 658,8168 296.2875 
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NOMENCLATURA 
A__ coef'icient.es mat.riciais para o cálculo da derivada de ,, 







const.anl.e da equaç~o de Anl.oine- equação <A.l) 
consl.ant.e da equação de Ant.oine- equação CA.l) 
const.ant.e da equaç~o de Ant.oine- equaç~o CA.lJ 
coeficient.es definidos na equação (3.12) e C3.14J 
coeficient.es definidos pela not.ação mal.ricial da primeira 
equação de C3.1S) 
D vazão molar do dest.ilado 
D. _ par àmet.r o de i nt.er ação mal ecul ar da equação da Wi 1 son 
'·i 
equação CA.3J 
d. coeficient.es definidos na equação (3.19) 
Em eficiência de Murphree 
E:"k eficiência de Muphree do component.e \. no prato k. 
'. 
FATOR parãmet.ro da est.imat.iva inicial do perfi! da t.amperat.ura 
Fk vazão molar da alimen~aç~o no pra~o k 
• F~.l função definida pela equaç:io C4.83) 
í Cx) função genérica 
g equação diferencial genérica 
J matriz jacabiana definida pela equação (3.23) 
constan~~ de equilíbrio líquido-vapor para o componen~e ~ no 
pon~o Ce colocação j 
K. constante de equilíbrio líquido-vapor para o componen~e ~ no 
c.k 
prat..o k 
L vazão molar de líquido 
L va.z~o molar da liquido no pont...o de colocação j 
Lk vazão molar de liquido que deixa o prat...o k 
n núm9ro de pratos da coluna 
N número de pontos int...ernos de colocação empregados 
'NC número total de co~ponent...es na mistura 
ORP paràmelro definido pela equação C2.1) 
P pressão de operação da coluna 
Po.;~.t. pressão de sat.uraçã:o do componente \. no prato k 
~ .lc 
P (X) polinômio definido pela equação C3.8) 
N 
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Q.. coeficient.es definidos pela not.ação mat.ricial da equação ,, 
C3. 1 7) 
R vazão molar do produt.o de fundo 
R Cx.y) residuo definido pela equação (3.3) 
N 
T temperatura 
ui..k função def'inida pela equação C4.13) 
V vazão molar de vapor 
Vb. volume mel ar do componente 1. 
' 
V. vazão molar de vapor no pont.o de colocação j 
' 
Vk vazão molar de vapor que chega ao pra~o k 
x variável independen~e 
x. . Ir ação molar do component.~ .. no 1 i qui do no pont.o d~ 
'·) 
colocaç~o j 
x f'raç~o molar do component.e i. no líquido no prat.o k 
,.k 
y !'unção genérica 
y"•J f'raçã~ mel ar do component.e i. no vapor no pont.o de colocação 
j 
Y.k !'ração molar do component.e ~no vapor no prat.o k 
... -:l 
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* y fração molar do componente ~ no yapor em equilibrio com o 
~ .k-i 
liqui'do do prato k 
yN polinOmio definido pela equaç~o C3.2) 
Wk retirada lateral molar no prato k 
w• função definida pela equação (4.23) 
',I 
wj função pponderação 
z variável espacial Calt.ura) 
z. fração molar do componente L na alimentação do prato k 
,,k 
let.ras gregas 
~ parãmet.ro do polinômio da Jacobi 
~ parãmet.ro do polinOmio de Jacobi 
D parãmet.ro representado pela equação 3.32 
~ all.ura de um estágio 
ri. coef'icient..e de at...i vi dada do componente ' 
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